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RESUMO

SILVA, Cintia Fernandes da. Vidro de Spin Fermionico com Clusters em Campo
Transverso. Dissertacao (Mestrado em Fisica). Universidade do Estado de Santa Cata-

rina. Programa de Pés-Graduacao em Fisica, Joinville, 2010.

Este trabalho apresenta um modelo fermionico de vidro de spin de Ising com formagao de
clusters na presenca de um campo magnético transverso I'. Esse modelo quantico consid-
era interagoes de troca entre momentos magnéticos de clusters distintos (interagoes inter-
cluster), que sdo dadas por varidveis aleatérias que obedecem uma distribuicdo de prob-
abilidades gaussiana. Além disso, sao consideradas interacoes de troca ferromagnéticas
(J,) entre vizinhos mais proximos para sitios dentro do mesmo cluster (interagoes intra-
cluster). As interacoes desordenadas interclusters sao calculadas analiticamente usando
o método das réplicas, no qual sao adotadas as aproximagoes com simetria de réplicas e
aproximacao estatica. Como resultado desse tratamento tem-se um modelo efetivo de um
unico cluster, onde as interacoes intraclusters sao resolvidas numericamente sem aprox-
imacao por meio de técnicas de diagonalizacao exata. A partir deste modelo, obteve-se
resultados para o parametro de ordem VS (g), a autocorrelagdo do momento magnético
total do cluster, a susceptibilidade linear (x), o calor especifico (C,) e diagramas de fase
de T x T" (onde T é a temperatura) para diferentes intensidades de .J,, diferentes valores
de I' e tamanhos de clusters n,. A curva para y sempre apresenta um pico caracteristico
na temperatura de congelamento 7T, onde ¢ deixa de ser zero. Particularmente, a curva
do C, pode apresentar um maximo arredondado a uma temperatura 7, acima de 7 com
uma pequena descontinuidade em 7. O maximo em 7, é dependente das correlacoes de
curto alcance (.J,) e a descontinuidade em 7'y deve-se & transicdo para a fase cluster de VS
(interacao intercluster). Entretanto, a descontinuidade em T gradativamente é diminuida
quando ng aumenta. Esse comportamento de C, corresponde ao comportamento esperado
para um sistema fisico de VS, no qual C, apresenta um maximo arredondado acima de 7

e nenhuma descontinuidade em 7. A presenca de I' aumenta a distancia entre 7, e T7.



Os diagramas de fase mostram transicoes de segunda ordem entre a fase paramagnética,
a altas temperaturas, e a fase cluster de VS, abaixo de Ty. Quando I' aumenta, a linha
critica Ty tende a um ponto critico quantico. Portanto, o modelo estudado é capaz de
descrever o comportamento das quantidades termodinamicas C, e xy que sdo esperados
para sistemas de VS. Além disso, também permite investigar efeitos quanticos na fase

cluster de VS.

Palavras-chave: Desordem. Vidro de Spin Quantico. Modelo Fermionico. Cluster.



ABSTRACT

SILVA, Cintia Fernandes da. Fermionic Spin Glass Model with Cluster in a Trans-
verse Magnetic Field. Master’s Thesis Universidade do Estado de Santa Catarina.

Programa de Pés-Graduacgao em Fisica, Joinville, 2010.

This work presents a fermionic Ising spin glass (SG) model with cluster formation in the
presence of a transverse magnetic field I'. This quantum SG model considers interactions
among magnetic moments of different clusters (intercluster interactions), which are given
by random variables that follow Gaussian probability distributions. Moreover, ferromag-
netic exchange interactions (J,) are considered for nearest neighbors that belong to the
same cluster (intracluster interaction). The intercluster disordered interactions are ana-
lytically calculated by using the replica method, in which is adopted the replica symmetry
and the static approximation. As a result of this treatment an effective model of a sin-
gle cluster is obtained, where the intracluster interactions are numerically computed by
means of an exact diagonalization method. From this model, we obtained results for the
SG order parameter (g), the selfcorrelation of the cluster magnetic moment, the linear
susceptibility (x), the specific heat (C,) and phase diagrams of T x I' (where 7" is the
temperature) for different values of J,, I' and several cluster size n,. The y curve always
presents a sharp cusp at the freezing temperature 7y where ¢ becomes nonzero. Partic-
ularly, the C), curve can show a broad maximum at a temperature 7, above T} with a
small discontinuity at 7. The maximum at 7, depends on the short-range correlations
(J,) while the discontinuity at 7 is due to the transition to the cluster glass phase (in-
tercluster interaction). However, the discontinuity at 7 is gradually diminished when
ns increases. This behavior of C, corresponds to that expected for SG physical systems,
in which the C), presents a broad maximum for a temperature above Ty and no mark at
Ty. The presence of I' increases the distance between T, and Ty. The phase diagrams

show second-order transitions between the paramagnetic phase at high temperatures and



the cluster glass phase below Ty. When I increases the critical line Ty decreases, until it
reaches a quantum critical point. Therefore, this model is able to describe the behavior
of the thermodynamic quantities C), and x that is expected to SG systems. Furthermore,

it also allows investigating the quantum effects in the cluster glass phase.

Keywords: Disorder. Quantum Spin Glass. Fermionic Model. Cluster.
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Capitulo 1

Introducao

O vidro de spin (VS) é um estado magnético caracterizado pelo congelamento aleatério
de seus momentos magnéticos abaixo de uma temperatura critica (7f) [1]. Sistemas
fisicos que apresentam um comportamento de VS tém sido relatados desde a década de
70 em ligas magnéticas diluidas e possuem propriedades peculiares, como por exemplo, a
ocorréncia de um estado metaestavel e altamente irreversivel, sem ordenamento espacial
de longo alcance convencional (ferro ou antiferromagnético), abaixo de Ty [2]. Para a
existéncia da fase VS, duas caracteristica sao fundamentais: desordem e competicao entre
interagoes (frustragao) [3].

Recentemente, sistemas de elétrons fortemente correlacionados tém recebido grande
destaque na area de matéria condensada, principalmente devido a descoberta de com-
postos de férmions pesados e supercondutores de altas temperaturas [4]. Em alguns
desses sistemas, a desordem exerce um papel relevante podendo levar a uma frustracao,
e, por consequéncia, a uma fase vidro de spin. Um interesse particular nesses sistemas de
elétrons fortemente correlacionados é a existéncia da fase vidro de spin em aglomerados
de spins (“clusters” de spins). Como exemplo, tem-se os resultados experimentais obtidos
para a série CeNi;_,Cu, [5, 6] e para a série Sr;_,Ca,RuyO7 [7], que apresentam uma fase
magnética descrita por vidro de spin com cluster (“cluster de VS”!). Outro exemplo muito
recente é o composto CePd;_,Rh, [8], que também apresenta cluster de vidro de spin a
baixas temperaturas. Sendo assim, o presente trabalho esta focado em uma formulagao
fermionica para um modelo quantico de cluster de VS, que pode ser 1til para, posterior-
mente, descrever tais sistemas [9]. Um importante mecanismo fisico envolvido nos sistemas

fortemente correlacionados citados é a relacao existente entre desordem, frustracao, flu-

LA partir desse momento, nos referenciaremos a VS com cluster, que seria a traducio mais apropriada,
para “cluster glass”, como “cluster de VS”.
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tuacoes quanticas e/ou térmicas [10], entre outras, que tornam as teorias propostas para
o estudo do vidro de spin extremamente complexas, em particular, na descricao do vidro
de spin quantico [11]. Portanto, é de fundamental relevancia estudar modelos tedricos
que permitam descrever tais relacoes. Neste sentido, o trabalho aqui desenvolvido propoe
uma formulagao fermionica para um modelo tedrico que descreva a fase vidro de spin com
formagcao de clusters na presenca de um campo transverso, o qual introduz flutuacoes de
natureza quantica [12]. Nesse caso, a presenca do campo transverso pode introduzir a
ocorréncia de um ponto critico quantico no presente trabalho de cluster de VS fermionico.
Em particular, os resultados termodinamicos obtidos a partir desse modelo podem ser
lteis para o magneto LiHo,Y;_,F4 [13], que é uma realizagdo experimental de um VS de
Ising em um campo transverso [14].

Alguns modelos tedricos foram propostos para descrever a fase VS. Um modelo bem
conhecido na literatura é o modelo de Sherrington-Kirkpatrick (modelo SK) [15], no qual
sao usadas varidveis classicas de spins de Ising. Esse modelo considera interacoes entre
momentos magnéticos dadas por variaveis aleatorias, que seguem uma distribuicao de
probabilidades Gaussiana [15]. A desordem é garantida por essas varidveis aleatdrias,
que também podem levar a uma frustracdo [2]. Para o estudo tedrico desse modelo, o
tratamento sobre a desordem ¢ realizado através do método das réplicas [16]. Com esse
tratamento, o problema original reduz-se a um problema efetivo de um tnico sitio sob
a influéncia de um campo médio gerado pelos demais sitios. Este modelo, porém, gera
alguns resultados nao compativeis com os resultados experimentais, como por exemplo,
os resultados obtidos para o calor especifico. Experimentalmente, sistemas fisicos de VS
apresentam na curva do calor especifico um maximo arredondado acima da temperatura
de transi¢do 77 e nenhuma anomalia em 7 [2|. Para a susceptibilidade magnética, o
comportamento observado é um pico bem acentuado na temperatura de transicao [17].
Entretanto, os resultados tedricos obtidos para o calor especifico através do modelo SK
apresentam um pico abaixo de Ty [15], discordando dos resultados esperados para um
sistema fisico de VS [17]. Contudo, o resultado obtido através do modelo SK para a
susceptibilidade magnética esta de acordo com o resultado experimental, ou seja, pico
bem marcado em T [17].

Com a intencao de melhorar os resultados termodinamicos obtidos pelo modelo SK,
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Soukoulis e Levin propuseram um modelo tedérico para investigar a fase vidro de spin
introduzindo um termo de correlagoes de curto alcance [18]. Esse modelo, conhecido
como modelo de cluster de VS, considera interacoes aleatérias de troca entre momentos
magnéticos de clusters distintos, que seguem uma distribuicdo de probabilidades Gaus-
siana semelhante a do modelo cldssico de Sherrington-Kirkpatrick [15]. Isto é, o modelo
de cluster de vidro de spin considera clusters correlacionados como entidades basicas ao
invés de spins individuais [18]. Como resultados deste modelo encontra-se na curva da
susceptibilidade magnética um pico acentuado na temperatura de transicao e, para o calor
especifico, um méximo arredondado a uma temperatura 7, acima de T [18]. Esses dois
comportamentos estao de acordo com os resultados esperados para um sistema fisico de
VS [17]. Particularmente, Soukoulis propos um modelo de cluster de VS no qual os spins
sao tratados como varidveis classicas de spin de Ising [19].

Outro estudo tedrico que tem recebido grande destaque nos tltimos anos é o modelo
de VS quantico [11]. Um modelo de VS quantico que tem sido extensivamente estudado é
o modelo de VS de Ising na presenca de um campo transverso, porém sem a presenca de
clusters [20]. Em particular, esse modelo também é estudado no formalismo fermionico [21,
22, 23]. Nesse formalismo, os operadores de spins sdo escritos em termos de combinagoes
bilineares de operadores fermionicos. O modelo de VS fermionico em um campo transverso
tem, como caracteristica, a ocorréncia de uma transicao de fase a temperatura nula, ou
seja, um ponto critico quantico [12].

O presente trabalho tem, por objetivo, estudar um modelo tedrico de cluster de vidro
de spin fermionico na presenca de um campo transverso. O campo magnético aplicado
transversalmente ao acoplamento de Ising é um termo nao-comutativo e, por essa razao,
é responsavel por introduzir flutuacoes quanticas ao problema. Portanto, o problema de
cluster de VS fermionico na presenca de um campo transverso trata-se de um problema
quantico. No modelo proposto de VS fermionico com cluster, os operadores de spin sao
escritos em termos de combinagoes bilineares de operadores fermionicos. Essa formulagao
com operadores fermionicos é conhecida como formulacao fermiénica [24]. A vantagem
em utilizar a formulacao fermionica é que ela tem uma aplicacao natural nos problemas
de matéria condensada, onde os operadores fermionicos podem representar elétrons que

participam de outros fenémenos, como efeito Kondo [25] ou supercondutividade [26].
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Para tratamento da desordem no modelo de cluster de VS fermionico, o método das
réplicas [16], bem como a aproximagao de simetria de réplicas e aproximagao estatica
[11], sdo usados para obter um problema efetivo de um tnico cluster sob a influéncia
dos demais, que é resolvido numericamente por métodos de diagonalizacdo exata. As
propriedades termodinamicas do vidro de spin fermionico, como susceptibilidade estatica,
calor especifico e os parametros de ordem VS, sao analisados para diversos tamanhos de
clusters, intensidades de interacoes ferromagnéticas intracluster e intensidades de campo
transverso. Diagramas de fases de temperatura por campo transverso também sao obtidos
para o modelo tedrico proposto. Assim, pretende-se estudar as relagoes entre tamanho
de cluster, interagoes ferromagnéticas de curto alcance, flutuagoes quanticas, desordem e
frustracao.

O presente modelo quantico de cluster de VS fermionico pretende melhorar tanto
os resultados obtidos através do modelo de VS de Ising em um campo transverso, sem
cluster, desenvolvido por Theumann et al. [21], quanto os resultados obtidos através do
modelo de VS cldssico com clusters para varidveis de spins de Ising [19]. A andlise do
modelo de VS fermionico em um campo transverso, sem cluster, é realizada através de
uma aproximacao de campo médio, ou seja, através dos procedimentos adotados para
resolucao desse problema de VS quantico, chega-se a um problema efetivo de um tnico
sitio sob a influéncia de um campo médio gerado pelos demais sitios [21]. Com esse tipo
de aproximagao, portanto, perde-se informacoes localizadas sobre o problema como, por
exemplo, as informacoes sobre as interagoes entre sitios vizinhos. No modelo proposto
nesta dissertacao (cluster de VS fermionico), dentro de um mesmo cluster, a aproximacao
de campo médio nao é assumida, assim, obtém-se contribuicoes mais localizadas, ou seja,
informacoes de curto alcance dentro do cluster. Em relagdo ao modelo de cluster de VS
classico [19], o modelo de cluster de VS fermionico em um campo transverso ¢ um modelo
quantico que tem a possibilidade de chegar a uma transicao de fase a temperatura nula
[12].

A presente dissertacao estd dividida da forma descrita a seguir. No capitulo 1 é feita
uma introducao ao trabalho desenvolvido. No capitulo 2, sao apresentadas as carac-
teristicas encontradas experimentalmente nos sistemas fisicos de VS, que sao utilizadas

para caracterizar a fase VS.
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No capitulo 3, sao discutidos dois modelos de extrema importancia para o trabalho
desenvolvido: o modelo de VS cldssico com cluster [19] e o modelo de VS de Ising em um
campo transverso [21]. A se¢do 3.1 é destinada a andlise do modelo tedrico de VS com
presencga de cluster proposto por Soukoulis [19]. Na se¢ao 3.2, o problema de VS de Ising
em um campo transverso [21] é estudado.

No capitulo 4, é discutido o modelo tedrico proposto de cluster de VS em presenca de
um campo transverso, escrito no formalismo fermionico [27]. Na segdo 4.1, sdo discutidos
como se calcula, analiticamente, algumas quantidades termodinamicas. Um caso particu-
lar do modelo de cluster de VS em um campo transverso é discutido na secao 4.2. O caso
particular analisado é o caso onde nao hé formacao de cluster.

No capitulo 5, os resultados obtidos a partir do modelo proposto de cluster de VS
fermionico em presenca de um campo transverso sao apresentados. Na secao 5.1, sao
analisados os comportamentos do parametro de ordem VS e da autocorrelagao de mo-
mento magnético total do cluster para diferentes intensidades de interacao ferromagnética
intracluster (.J,), para um dado tamanho de cluster (n,) fixo e para uma intensidade de
interagao intracluster fixa, variando-se o tamanho do cluster. Os comportamentos dessas
grandezas sao analisados na auséncia e na presenc¢a de um campo magnético transverso.
Na secao 5.2, o calor especifico é investigado para diferentes tamanhos de clusters, difer-
entes interacoes intracluster na auséncia e na presenc¢a de um campo transverso. A sus-
ceptibilidade linear é analisada na secao 5.3 variando-se a interacao intracluster, para ng
fixo, e para um .J, fixo, variando-se o tamanho do cluster. Os resultados sdo obtidos
quando nao hé presenca de um campo transverso e quando este estd presente. Diagramas
de fase de temperatura por campo transverso sao discutidos na secao 5.4. No capitulo
6, sao apresentadas as consideracoes finais do trabalho desenvolvido. No apéndice A, é
descrita o formalismo das integrais de caminho fermionicas, o que sera 1til para o estudo

dos modelos fermionicos descritos nesta dissertacgao.
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Capitulo 2

Caracterizacao Experimental dos
Vidros de Spin

Algumas caracteristicas encontradas experimentalmente nos sistemas de VS sao usadas
para caracterizar a fase magnética vidro de spin [2, 5, 6, 28]. Dentre elas, destacam-se:
pico agudo no gréafico da susceptibilidade linear, o qual depende da frequéncia do campo
magnético aplicado; auséncia de ordem magnética de longo alcance abaixo da temperatura
de transicao 7; congelamento dos momentos magnéticos em direcoes aleatérias abaixo
de T%; efeitos de histerese e remanéncia magnética, que decai lentamente com o tempo
2]; efeito de irreversibilidade da magnetizagao e da susceptibilidade DC abaixo da tem-
peratura de transicao 7T, isto é, ha dois modos de fazer as medidas da magnetizacao e da
susceptibilidade: uma ¢ resfriar as amostras a campo nulo, em seguida aplicar um campo
magnético constante por um determinado tempo e entao desligi-lo. Esse procedimento é
chamado de “zero-field-cooling” (ZFC). Outro modo de medir a susceptibilidade e a mag-
netizacao € resfriar a amostra, porém, com um campo magnético constante aplicado e
depois desligé-lo, o qual é chamado de “field-cooling” (FC). Os resultados obtidos a partir
do resfriamento a campo nulo (ZFC) sao diferentes das mesmas grandezas medidas apds
o resfriamento com campo aplicado (FC) [1, 2].

Os sistemas magnéticos descritos por cluster de VS apresentam caracteristicas semel-
hantes ao VS canonico (spins individuais), tais como: pico caracteristico no grafico da
susceptibilidade linear na temperatura de transicao [5]; dependéncia do pico na suscepti-
bilidade com a frequéncia do campo magnético aplicado [5]; congelamento aleatério dos
momentos magnéticos dos clusters abaixo de 7 (temperatura na qual ocorre a transicao

para a fase cluster de VS) [5]. Também apresentam efeitos de irreversibilidade para as
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curvas da susceptibilidade e da magnetizacao DC.

Na figura (2.1), estdo representados os gréficos da susceptibilidade AC, a campos
magnéticos fracos, para dois sistemas: para o sistema de VS canonico CuMn (0.94%) [17]
(figura 2.1(a)) e para a liga de CeNiggCug o, que apresenta comportamento descrito por
cluster de VS [6] (figura 2.1(b)). Observa-se na figura (2.1(a)) um pico bem acentuado
na temperatura de transicao 7T, o qual ¢ usado para marcar a transicao entre a fase
paramagnética, a altas temperaturas, e a fase VS, para 17" < Ty. Nessa mesma figura, ao
fundo, nota-se que ha um ligeiro arredondamento no pico da susceptibilidade e, o mais
importante, que ha uma dependéncia desse pico com a frequéncia do campo magnético

aplicado [17].
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Figura 2.1: (a) Gréfico da susceptibilidade linear em fungao da temperatura para um vidro de
spin canonico (sistema CuMn (0.94%)). Ao fundo sao apresentados graficos de x para diferentes
frequéncias de campo magnético. Notagao adotada: () 1.33 kHz, (o) 234 Hz, (x) 10.4 Hz, (A)
2.6 Hz (adaptado de [17]). (b) Gréficos da susceptibilidade linear em funcao da temperatura
para o sistema de CeNipgCug 2, que apresenta formacao de clusters. Ao fundo sao apresentadas
as curvas da magnetizagdo a ZFC e a FC para o sistema [6].

Na figura (2.1(b)), sao apresentados os graficos da susceptibilidade linear em fungao da
temperatura para o composto CeNipgCuygo, que apresenta um comportamento de cluster
de vidro de spin [6]. Nesse gréfico, observa-se também que o pico na susceptibilidade é
dependente da frequéncia do campo magnético aplicado, ou seja, se a frequéncia do campo

aplicado é diminuida, a temperatura de congelamento também diminui. O pico acentuado

em T e a dependéncia desse pico com a frequéncia do campo aplicado sao caracteristicas
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usadas para caracterizar a fase vidro de spin e também a fase cluster de VS.

No fundo da figura (2.1(b)), estao representados os graficos da magnetizagao em funcao
da temperatura. A magnetizacao DC apresenta efeitos de irreversibilidade, ou seja, ap-
resenta comportamentos diferentes dependendo de como é realizada a medida. Quando
resfria-se a amostra sem campo magnético aplicado (ZFC), o comportamento da magne-
tizagao é diferente de quando ela é resfriada com campo aplicado (FC) [6]. Esse compor-
tamento também é evidenciado na figura (2.2(a)) para o sistema de VS canénico AgMn
(2.6%) [2], e essa é outra caracteristica encontrada experimentalmente nos sistemas que
apresentam comportamento vidro de spin [1].

Na figura (2.2(a)), tem-se os graficos da magnetizagdo DC em fungao da temperatura
para dois tipos de medidas, ou ciclos, distintos. No ciclo (1 — 2 — 3 — 4 — 5) o sistema
é resfriado sem campo externo aplicado (ZFC). Primeiramente, resfria-se a amostra de
T>Tsaté T < Ty (1 — 2), em seguida aplica-se um campo DC baixo e a magnetizacao
assume valores positivos (2 — 3), a temperatura aumenta e a curva de magnetizacdo
segue o caminho (3 — 4 — 5). Quando resfria-se a amostra, porém, com campo externo
constante aplicado, a magnetizacao segue o percurso (5 — 4), entretanto, para 7' < T7,
ela segue (4 — 6), sendo praticamente independente da temperatura [1].

Outra caracteristica experimental de um sistema de vidro de spin é a magnetizacao
remanente, isto ¢, apds desligar o campo magnético aplicado, encontra-se uma magne-
tizagdo remanente que decai lentamente com o tempo [3]. Esta também é irreversivel
e depende da forma como as amostras foram preparadas. Um meio de obter a magne-
tizacdo remanente é resfriar a amostra a campo nulo até a temperatura de interesse e,
em seguida, aplicar um campo magnético conhecido durante um determinado intervalo de
tempo e entao desligd-lo novamente. Assim, tem-se o grafico da magnetizagao remanente
isotérmica (IRM) [3]. O outro modo de preparar as amostras ¢ resfrid-las lentamente
com um campo magnético constante aplicado até T' << T e entao desliga-lo. Nesse caso,
tem-se o grafico da magnetizagao termorremanente (TRM) [2]. Os comportamentos para
a magnetizacdo remanente isotérmica (IRM) e para a magnetizacdo termorremanente
(TRM) sao apresentados na figura (2.2(b)). Enquanto TRM nao depende da temper-
atura inicial, ela depende do tempo de espera para medi-la apds o campo ser desligado.

Porém, a magnetizacdo remanente isotérmica (IRM) depende tanto do tempo em que o
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campo permanece aplicado quanto do tempo esperado para medir a IRM apds o mesmo
ser desligado [2]. A campos altos, as magnetiza¢oes IRM e TRM tendem ao mesmo valor

de saturacao.
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Figura 2.2: (a)Graficos da magnetizacdo em funcdo da temperatura para o composto AgMn
(2.6%). O ciclo (1 — 2 — 3 — 4 — 5) refere-se ao ciclo ZFC, e o ciclo (5 — 4 — 6 — 4 — 5)
ao ciclo FC [1]. (b) Gréficos da magnetizagao remanente isotérmica (x) e da magnetizagao
termorremanente (o) para o composto AuFe (0.5%) [2].

O calor especifico de um sistema vidro de spin apresenta um maximo bastante arredondado
a uma temperatura 7, acima da temperatura de transicao T 2], onde T, ~ 1.2 — 1.4 T}.
Esse comportamento é observado na figura (2.3(a)) para um sistema de CuMn (2.79%)
[2]. Nessa figura, nota-se também que, na presenga de um campo magnético, o maximo no
grafico do calor especifico progressivamente é arredondado. Medidas do calor especifico
magnético nao indicam nenhuma anomalia na temperatura de transicao para um VS
canonico [2]. Isso pode ocorrer, pois, aparentemente, uma consideravel quantidade de
graus de liberdade dos spins ja congelam acima de 7%, na regiao onde surge o maximo,
que deve ser devido a formagao de ordem de curto-alcance [17]. Na figura (2.3(b)), tem-se
o grafico do calor especifico para o composto de LiHo,Y;_,F,; em uma concentracao de
Hélmio de = = 0.167 [29]. Para essa concentragao, esse composto apresenta compor-
tamento de um sistema de VS, onde a temperatura de transicao ao VS corresponde a
Ty = 0.13 K [30]. A curva do calor especifico, para essa concentragdo, apresenta um
méximo arredondado em T, = 0.18K [29], cerca de 20 — 30% acima da temperatura
de transicao. Assim, para concentracoes intermediarias, o comportamento do calor es-
pecifico é o esperado para um VS. Diminuindo a concentracao de Ho para z = 0.045

(ver fig. (2.3(c))), o mdximo arredondado ocorre por volta de 0.15K [31]. Entretanto,
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recentes estudos experimentais mostram que a temperatura de transicao encontrada para
essa concentracao estd em torno de 43 mK [32], o que estd muito abaixo dos 20 — 30%
esperado para um VS usual [2]. Alguns trabalhos sugerem que essa discrepancia deve-se

a efeitos quanticos que surgem no sistema quando = é pequeno [32, 33].
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Figura 2.3: (a) Gréaficos do calor especifico para o sistema de CuMn com 2.79% de Mn, onde o
maximo no calor especifico esta cerca de 20% acima de T [2, 17]. (b) Graficos do calor especifico
para um sistema de LiHo,Y;_,F4 com concentracao de Ho igual a x = 0.167, com maximo em
T, = 0.18K (adaptado de [29]). (c) Graficos do calor especifico para sistema de LiHo, Y1 ,F4,
com concentragoes de Ho z = 0.08, x = 0.045, e x = 0.018 (adaptado de [31]).

O comportamento vidro de spin é observado em diversas ligas magnéticas diluidas,
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onde ions de metais de transicao, como Mn, Fe, sao distribuidos de modo aleatorio em
sitios de metais nobres, como Au, Ag, Cu, Rh, os quais sao chamados de hospedeiros. Para
que um sistema apresente comportamento VS duas caracteristicas devem estar presentes:
desordem e frustracao.

A desordem pode ser dada pela aleatoriedade na posicao de cada spin na rede (exper-
imentalmente) ou pelo sinal de interacao entre vizinhos mais préximos (teoricamente). A
frustracao é uma competicao entre interacoes, de tal forma que nem todas as interacoes
podem ser satisfeitas simultaneamente. Esse conceito pode ser entendido com o exemplo
da figura (2.4), onde spins de Ising estao dispostos em uma rede quadrada com interagoes
ferromagnéticas e antiferromagnéticas [34]. Nessa figura, observa-se que nao é possivel
satisfazer todas as quatro interacoes ao mesmo tempo, pois o spin do topo do lado direito
nao obedece as duas interacoes simultaneamente, ou seja, obedecendo a interacao com o
spin da esquerda, ele deveria estar orientado para cima. Porém, obedecendo a interagao
com o spin debaixo, deveria apontar para baixo. Assim, define-se o conceito de rede

frustrada, isto é, existe mais de uma configuracao possivel para o mesmo estado.

Figura 2.4: Representagao esquemética de uma rede quadrada frustrada [34].

Esses ingredientes, desordem e frustracao, juntos levam o sistema a um estado fun-
damental multidegenerado, onde existem vérios minimos locais de energia separados por
barreiras de energia livre, relacionado a quebra de ergodicidade [3]. Desse modo, deve-se
analisar a quebra de ergodicidade do vidro de spin. Acima de 7%, o sistema ¢é ergédico (um
sistema em equilibrio é ergédico quando se encontra com uma probabilidade proporcional
a exp(—E/kT) em qualquer de suas configuragoes possiveis do espago de fase [35]), abaixo

dessa temperatura, ocorre a quebra de ergodicidade, no qual o espaco de fases é dividido
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em muitos vales, separados por barreiras infinitamente altas de energia livre (no limite
termodinamico), tornando o estado fundamental altamente degenerado, em que os vales
sao termodinamicamente inacessiveis uns aos outros [3]. Essa representacdo do espago de
fase é denominada de “picture”de muitos vales e estd representada na figura (2.5) [2]. A
uma temperatura 7' = Ty — 0T cada vale é dividido novamente em novos vales menores
separados também por barreiras infinitas de energia livre [3]. Entao, a cada diminui¢ao
da temperatura na fase VS, novas quebras de ergodicidade acontecem em cada vale e isso
leva a uma sequéncia continua de quebra de ergodicidade abaixo de Ty [3].

As caracteristicas descritas acima mostram o comportamento de um sistema que re-
laxa, ou seja, a magnetizacao evolui no tempo devido as barreiras de potencial que sep-
aram os estados por uma quantia de energia livre. Assim, quando se resfria a amostra
sem campo externo aplicado, o sistema nao alcanca um equilibrio termodinamico. J& com
campo aplicado, o sistema tem a possibilidade de varrer todos os estados meta-estaveis

(minimos locais de energia livre) possiveis [2].
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Figura 2.5: Espaco de fase representativo de um vidro de spin (adaptado de [2]).

Um modelo teérico para tratar o problema vidro de spin canonico é o modelo que con-
sidera spins localizados em uma rede regular, porém, com interacoes aleatérias entre os
momentos magnéticos [16]. Posteriormente, Sherrington e Kirkpatrick propuseram uma
interacao de alcance infinito entre os spins, no qual o método das réplicas é usado para
tratar a desordem do problema [15]. Esse modelo, conhecido como modelo SK [15], tem
sido amplamente utilizado por ser exatamente solivel. O modelo SK considera variaveis
aleatérias de troca entre todos os pares de spins, que obedecem uma distribuicao de prob-

abilidades Gaussiana [15]. Para resolugao da energia livre e das demais grandezas ter-
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modinamicas, ¢ empregado o método das réplicas com aproximacao de simetria de réplicas
[15]. Como resultados desse modelo, tem-se o diagrama de fase magnético mostrado na
figura (2.6), as curvas para a susceptibilidade estética e para o calor especifico, além de

resultados para a entropia [15].
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Figura 2.6: Diagrama de fase magnético obtido para o modelo SK (adaptado de [15]).

No diagrama de fase apresentado na figura (2.6), observa-se que, diminuindo a temper-
atura a partir de uma fase paramagnética, chega-se a uma fase ferromagnética, quando
J, > J, onde J estd relacionado a largura da gaussiana que representa a interacao
aleatoria entre os spins, ou seja, J representa a desordem do sistema, e J, esta rela-
cionado com a interacao média ferromagnética. Para J > J,, diminuindo a temperatura
a partir de uma fase paramagnética, chega-se a fase VS [15]. Os resultados obtidos para a
susceptibilidade linear mostram um pico bem marcado na temperatura de transicao [36],
como esperado para um sistema fisico de VS [2, 17]. Entretanto, esse modelo apresenta
alguns resultados discordantes com os resultados experimentais para um VS. Como por
exemplo, o resultado para o calor especifico apresenta pico abaixo da temperatura de
transigdo [15], contrério ao resultado esperado, pico na curva do calor especifico acima
da temperatura de transicao [17]. Através do método utilizado para solu¢ao do modelo
SK (método das réplicas com aproximagao de simetria de réplicas [15]), problemas nos
resultados para a entropia do sistema também sao encontrados. Devido a aproximacao
de simetria de réplicas, encontra-se uma entropia negativa na fase VS, o que é fisicamente
inaceitavel, pois viola a segunda lei da termodinamica. Isso ocorre, como mostrado por

de Almeida e Thouless [37], pois a solugao com simetria de réplicas é instavel em toda a
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fase VS. Entretanto, Parisi propos um método de quebra de simetria de réplicas no qual a
estabilidade da solucao do VS é restabelecida com infinitos passos de quebra de simetria,

onde a entropia deixa de ser negativa [38].
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Capitulo 3

Modelos Teodricos

Neste capitulo, sao apresentados dois modelos tedricos ja conhecidos na literatura e de
fundamental importancia para o trabalho aqui desenvolvido. O modelo tedrico de vidro
de spin na presenca de cluster, baseado no trabalho de Soukoulis [19], e 0 modelo tedrico
de vidro de spin de Ising fermionico em presenca de um campo transverso, sem cluster,
escrito na formulacao fermionica, baseado no trabalho de Theumann et al. [21].

Na secao 3.1, é analisado o modelo de cluster de vidro de spin, que propoe uma teoria de
campo médio de cluster de vidro de spin, no qual clusters correlacionados sao as entidades
bésicas [19]. Esse modelo utiliza o método das réplicas com aproximacao de simetria de
réplicas [15] para obtengao da energia livre e das demais quantidades termodinamicas.

Na secao 3.2, ¢é discutido o modelo tedrico de vidro de spin fermionico em presenca de
um campo transverso, sem cluster [21]. Esse modelo consiste em uma interacdo desorde-
nada entre spins de Ising na presenca de um campo transverso, o qual introduz flutuacoes
quanticas quando I" > 0. Nesse modelo, os operadores de spins sao escritos no formalismo
fermiénico [21]. E importante ressaltar que nesse modelo nio ha formacio de cluster.
Além disso, sao utilizadas a simetria de réplicas e a aproximacao estatica para tratar o

problema de vidro de spin fermionico [21].

3.1 Modelo de Vidro de Spin Classico na Presenca
de Cluster

O crescente interesse em estudar clusters de vidro de spin deve-se a recentes pesquisas
experimentais que evidenciam a existéncia de uma fase vidro de spin em aglomerados,

denominada cluster de vidro de spin [5, 6, 7, 28]. Como exemplo, tem-se os resultados ex-
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perimentais obtidos para a série de CeNi;_,Cu, [5] e a série de CePd;_,Rh, [8]. Quando a
concentracao de momentos magnéticos é suficientemente alta, a tendéncia em desenvolver
correlacoes de curto alcance entre eles é aumentada. Assim, pode-se formar agregados
(ou clusters) de momentos correlacionados magneticamente a curto alcance [6].

Com a intencao de obter resultados termodinamicos compativeis com os comporta-
mentos esperados para um sistema fisico de VS, Soukoulis e Levin [18] propuseram um
modelo tedrico que contém correlagoes de curto alcance [18]. Esse modelo tem como
entidades basicas clusters correlacionados ao invés de spins individuais. No modelo de
cluster de vidro de spin, pode-se considerar interacoes intracluster, ou seja, interagoes en-
tre momentos magnéticos dentro de um mesmo cluster, que podem ser ferromagnéticas ou
antiferromagnéticas, por exemplo. Esse modelo considera também interacoes aleatérias
de troca entre momentos magnéticos de clusters distintos que seguem uma distribuicao de
probabilidades Gaussiana, semelhante a do modelo de Sherrington-Kirkpatrick (modelo
SK) [15]. Em particular, Soukoulis propds um modelo de cluster de VS no qual os spins
sao tratados como variaveis classicas de spins de Ising, que podem assumir valores +1 ou
—1[19].

O modelo apresentado nesta secao, ¢ muito semelhante ao modelo proposto por Souk-
oulis, entretanto, aqui sao consideradas interacoes entre todos os vizinhos e no modelo de
Soukoulis, as interagoes sao somente entre primeiros vizinhos [19]. O Hamiltoniano que

representa o modelo de Soukoulis [19] no estudo de cluster de vidro de spin cléssico é

Neg Ngi Nsp
H==> IS5 =Y > JoSuSi (3.1)
v<A v=1 i<j

onde Jf; sdo interagoes de troca entre spins dentro do cluster (interagao intracluster), .J,
varidveis aleatérias de interacao de troca entre clusters (interagao intercluster), Ny é o
numero de cluster do sistema e Ng, o nimero de spins dentro do mesmo cluster. Nessa
notacao, indices gregos referem-se a clusters e indices romanos a spins dentro do mesmo
cluster. Nesse trabalho, considerou-se que o tamanho de todos os clusters ¢ Ng,. As

variaveis aleatorias de troca J,, seguem a distribuicao de probabilidades Gaussiana

Ny (Jor — J)°
5y g2 P —2—J2Ncl . (3.2)

P(Ju):

Para o cédlculo da energia livre sao necesséarios os calculos de duas médias: a média ter-

modinamica usual e a média configuracional, isto é, média sobre as variaveis aleatorias
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Jua, que é dada pela média configuracional do logaritmo da funcao de particao, assim,

1
BF = =5 (I 2}, (3.3)

O método das réplicas, com aproximacao de simetria de réplicas, é empregado para o
calculo da energia livre. O método das réplicas possibilita encontrar uma expressao

analitica para a energia livre e consiste na igualdade matematica

Z"—1
InZ = lim ) (3.4)
n—~0 n

n

a1 £¢, com n sendo

onde Z" é a funcao de partigao replicada n vezes, ou seja, Z" =[]
um nimero inteiro e positivo. Isso significa que o sistema é replicado n vezes, com n

réplicas idénticas e nao-interagentes do mesmo sistema. Neste caso, a energia livre por

cluster (? = _Nl) é expressa como
’__1_11,“ —1 dJ, \P(J,\)Z" — 1 3.5
Ncl ﬂ 7L1—>0 n A ( V/\) , ( . )

e a média sobre a desordem da funcao de particdo replicada, com a notacdo Z, sendo

Zn, =Tr [dJ;;P(J;;) e PH", é dada por

| Ny 1
Zn = Tr/dJy,\ WGXP{—i

=3 (Z 5JM535§)

« <A

J2

+8Y Y ijsgsy,,} : (3.6)

v ij

2
Z _ (JV)\—JI) Ncl
vA

onde Tr é o traco e a representa o indice de réplica, com a = 1,...,n. Reescrevendo a

equacgao (3.6) na forma de quadrado perfeito, tem-se

| Ng 1
Zn_’]?I‘/'dJVA FJQGXP —5

2
> (Z 6J535§‘> =D 28I/ NaSIST 48D D 0D T SuSh 0 s (3T)

v<A «

2
Z (JVAJ— Jl\/N_cz—l-ZﬂJSS‘Sﬁ\l)

vA

2 P .
sendo que o termo (>, SISY)", que contém interacoes entre os clusters v e A, pode ser

escrito como
2 n n
(Z 535;*> = (Z 535§*> (Z sfsf) . (3.8)
« a=1 =1
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Substituindo a equagao (3.8) em (3.7) e calculando a média sobre a desordem encontra-se,

para a funcao de particao replicada, a expressao

Z, = Tr exp [Wl\/_ZZsaSa+ZZ Sasasﬂsﬂ

a v<A B <A
+ﬂZZZ z<185‘£552] - (3.9)

No problema acima, existem interacoes entre réplicas e entre clusters distintos. Deseja-
se encontrar um problema efetivo de uma tnica réplica e de um tnico cluster. Um primeiro
passo para isso ¢é reescrever o termo que contém essas interagoes da forma

DY ososyslsy = Y0 8eslsysy

a,f v<A v< o,
2
- %Z (Z sgsf) - %Z ST(sesE)’ . (3.10)
a,f3 v a,B v

Considerando J; = 0, em que a funcao de distribuicdo Gaussiana é centrada na origem,
e levando em conta que no limite termodinamico (N, — oo ) o dltimo termo da equagao
(3.10), que é da ordem de N, pode ser desprezado quando comparado ao termo ), 5 (ZV 5355) 2,

pois esse ¢ da ordem de N2, obtém-se a seguinte expressao para a energia livre por cluster

S8 > (Z 5355> + Z SN Isssh, | ¢ (3.11)
a,3 v

a  i<g

O termo quadrético da equagao (3.11) é linearizado com o auxilio da identidade matemadtica

exp(Aa?) = \/% / dz exp (—‘%2 + VN ax) | (3.12)

Essa transformacao introduz campos auxiliares g,z que estao relacionados aos parametros

de ordem VS do sistema. Com essa transformacao, a energia livre por cluster assume a

: dqa, B2
f = ﬂNcl"_’On{/H 2 { Cl[( 9 gﬁ:qiﬁ>
_Nillnrﬁr exp (;;;ﬂjgsgsﬁ
v gﬁjqag;&?%) }} (3.13)
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no qual o problema original reduziu-se a um problema efetivo de um tnico cluster com
interacoes entre réplicas.

No limite termodinamico, as integrais sobre os campos auxiliares g,3 podem ser cal-
culadas através do método “steepest descents”[17], que leva as equagdes ponto de sela

(2L = 0), assim,

aQQﬁ
1
- E agh 14
qu,B Ncl< ~ SVSI/>’ (3 )
para a # [3, e
1 « (6%
Joa = ch< EV S8y (3.15)

para a = (3, onde os campos ¢, estao associados aos parametros de ordem VS, andlogo ao
parametro de ordem VS (modelo SK) [15, 16], e a correlagao g, estd associada, segundo
a referéncia [19], a0 momento magnético total do cluster.
Uma primeira aproximacgao para os elementos da matriz das réplicas g,3 ¢ considerar
a aproximagao com simetria de réplicas [15, 19], s
M, se a=0
Qop = . (3.16)
q, se a#f
Isso significa que a fase vidro de spin é caracterizada por um tinico parametro de ordem
q. Assim, somando sobre os indices de réplicas, obtém-se, para a energia livre por cluster,

a expressao

11 1
f = _BNcl }Lii%ﬁexp {nNcl

—In Tr exp [52J2(q225355 +52J2(MZZ(53)2
af v v «

DOHRUTEEY

a i

ﬁ2 J2
2

(M2 + (n — 1)q2)

, (3.17)

onde ¢ e M sdo tais que extremizam a equagao (3.17). Nesta equagdo, ainda existem

interagoes entre réplicas distintas. Para contornar isso, usa-se a igualdade

(Z 53) => (8)*+2) _Sps). (3.18)

v o p
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Substituindo a equagao (3.18) em (3.17) e linearizando o termo quadrético com ajuda da

equagao (3.12), obtém-se

_ 1 (B2, 2 1 — 2 72 4\ c2
f = _B{ 5 (q —M)+E/dwe lnTreXp[ﬁJ <M—§>SV

+B°1° /S, v — ) ﬂJf].Sij,,] } , (3.19)
]

onde na equagdo (3.19) os limites termodinamico (Ny — 00) e do nidmero de réplicas
tendendo a 0 (n — 0) foram tomados e identifica-se o Hamiltoniano efetivo
Hep =~ J3SuS; — BI*aS,a + BJ° (M - g) 52 (3.20)
i<j
onde o problema original reduziu-se a um problema efetivo de um tnico cluster sob a
influéncia de um campo médio gerado pelos demais clusters. Logo, a energia livre por

cluster, fica

1
g

Através do método “steepest descents”, encontram-se os parametros

f =

{522J2 (¢ — M?) + \/LQ_T/dx e /2In Tr exp (—ﬂHef)} . (3.21)

—562/2 TI‘ Sge_ﬂHef

1 o
M=—— dz e . 3.22
V2T /_oo Z ( )

que, de acordo com a referéncia [19], estd relacionado ao momento magnético total do

cluster, e
1 /OO 1 Tr S,e PHes
= — €T s
ez . N

onde g ¢ o parametro de ordem VS usual, Z é a fungao de particao e H.y estd definido na

M —q do e /2 (3.23)

equagao (3.20).

O tratamento desse problema efetivo de um tnico cluster sobre a influéncia de um
campo médio, que representa as interacoes com os demais clusters, é feita numerica-
mente, isto é, as interagoes intracluster sao calculadas numericamente usando técnicas de
diagonalizagdo exata. Em particular, este modelo efetivo é diagonal na base dos spins de
Ising. O procedimento numérico usado para resolver as interagoes intracluster sao os que
seguem. Primeiramente, é proposta uma base para o Hamiltoniano do sistema, que no
caso ¢ a base dos spins de Ising. Em seguida, o traco da matriz Hamiltoniana é calculado

e, entao, os parametros de ordem sao resolvidos auto-consistentemente.
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3.2 Vidro de Spin de Ising em um Campo Transverso

O vidro de spin de Ising na presenca de um campo magnético transverso trata-se de
um sistema com dinamica quantica. Isso porque, o campo magnético aplicado transver-
salmente ao acoplamento de Ising é um termo nao-comutativo, e por isso, introduz flu-
tuacoes de natureza quantica [21]. O campo transverso tem como caracteristica a ca-
pacidade de inverter (“flipar”) os momentos magnéticos do sistema, fazendo com que os
estados magnéticos puros se misturem, introduzindo, assim, as flutuagoes quanticas [39].
No modelo de VS quantico apresentado nesta secao, os operadores de spins sao represen-
tados por combinacoes bilineares de operadores fermionicos, conhecido como formalismo
fermionico para o modelo de VS [21, 24]. O tratamento do problema VS fermionico
segue a teoria de réplicas com aproximagao de simetria de réplicas [15] e, além disso, a
aproximacao estatica é empregada [21]. No cédlculo da fungao de parti¢ao, sdo necessdrias
ferramentas especiais para tratar com a nao-comutatividade dos operadores de spin. Um
modo de fazer isso é usar o formalismo das integrais de caminho fermionica e introduzir
um ordenamento temporal por meio de um tempo imaginério 7, com 0 < 7 < 3 [27]. A
discussao do formalismo das integrais de caminho fermionicas é feita no apéndice A. A
vantagem da formulagao fermionica é que ela tem uma aplicagdo natural nos problemas
de matéria condensada, onde os operadores fermionicos podem representar elétrons que
participam de outros processos fisicos, como supercondutividade e efeito Kondo [21].

O modelo de vidro de spin fermionico em um campo transverso é representado pelo

Hamiltoniano
H=-) J;SS, -2y S, . (3.24)
ij i

onde a soma é feita sobre todos os N sitios, I' é o campo magnético transverso ao acopla-

mento de Ising e J;; sao variaveis aleatorias de troca que seguem a distribuicao de prob-

/| N Ji; N

Os operadores de spins da eq. (3.24) sdo representados pelos operadores fermionicos

abilidades Gaussiana

em segunda quantizacao por
=z 1 S|

Si = 5 [ﬁlT - ﬁll] [§] Sz = 5 |:C;[T0il + C;'rlciT] y (326)
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onde c;ra e ¢i, sa0 os operadores fermionicos de criacao e destruicao, respectivamente, com
a projecio de spin o = hip = Cl Cig 6 dor nt f d
projecao de spin o = ou |, e 1, = ¢;,¢;r € 0 operador nimero, que faz a contagem da
ocupacao do sitio.
z oam )

No modelo (3.24), os operadores S ¢ S sdo escritos em termos dos operadores
fermionicos de acordo com a equagao (3.26). Desse modo, o Hamiltoniano esté definido
no espaco de Fock com quatro estados por sitio: um estado sem férmion, dois estados
com um férmion e um estado com dois férmions por sitio. Esses estados sao representados

esquematicamente por

00); [T 0 [0 1; [T1), (3.27)

respectivamente. Logo, o operador S possui quatro autovalores, dois magnéticos, quando
o operador atua nos estados com um férmion por sitio (] T 0), |0 [|)), e dois nao
magnéticos, quando ele atua nos estados vazio ou duplamente ocupado (|0 0), | T 1)).
Assim, o modelo fermionico difere dos modelos representados no espaco de spins, no
qual o operador S~ possui apenas os dois estados magnéticos (| 7 0), |0 |)). O método
apresentado nessa secao, faz distin¢ao entre dois modelos. Um que permite os quatro
estados por sitio (modelo 4S), mas exige uma ocupagao média de um férmion por sitio
21, 40], e outro que admite somente os estados magnéticos, ou seja, restringe o operador
S” aum subespaco equivalente ao espaco dos spins (modelo 2S). O modelo que apresenta
quatro estados por sitio é chamado de modelo irrestrito ou modelo 4S. Um modo de
eliminar esses estados ndo-magnéticos foi proposto por Wiethege e Sherrington [39] e,
recentemente, utilizado por Theumann et al. [21] e consiste em fixar o niimero de ocupagao
em um férmion por sitio. Esse modelo é chamado de modelo restrito ou modelo 2S [39].
Esta restricao é imposta por meio de uma funcao delta de Kronecker, de modo que somente
os estados onde nj; +nj; = 1 sao permitidos, isto ¢, somente os estados com um férmion
por sitio sao contados para a funcao de particao.

Para calcular a energia livre e as demais quantidades termodinamicas, as funcoes de
particao dos dois modelos citados acima sdo analisadas. A funcdo de particdo no modelo

4S é dada por
Zys =Tr ™1 (3.28)
enquanto que no modelo 2S, uma restricao deve ser imposta de tal modo que somente os
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estados magnéticos (| T 0), |0 |)) sdo permitidos, ou seja, somente os estados com um

férmion por sitio. Desse modo, a fungao de particao do modelo restrito é

Zos =Tt e_’BH H ) (ﬁjT +10; — 1], (3.29)
J
onde Tr é o traco e § = 1/T é o inverso da temperatura. A funcdo delta de Kronecker é
definida como

1, se =0
d(z) = , (3.30)

0, se x#0
assim, a funcado delta de Kronecker na equagao (3.29) indica que somente os sitios com um
férmion sao contados. Os dois modelos podem ser representados por uma tinica expressao
usando a representacao integral para a funcao delta de Kronecker, a saber

1 27 . R R
3 iy 1) = o [ day i) (331)

Assim, usando a representacao integral da funcao delta de Kronecker e as integrais de
caminho fermionicas, onde os operadores fermionicos de spins sao representados por cam-
pos de Grassmann [27] (ver equacao (A.25) no apéndice A para maiores informagoes),

pode-se escrever a funcao de particao da forma
i G|
Z{u} = | D¢, ¢] H Hieut (3.32)

com o funcional

[ plor.al = tim_ [ TITL TT 465 o v (3.33)

k=13 o=

e onde a acao A{u} é dada por

Af{py = /0 dT{ZZ{ wa( )+Nj¢;a(7_)¢ja(7_>

J oo=Tl

—H (d);a(T)a d)jU(T))] } ) (3.34)

* ~ , . , . ~
s € 9jo sao campos de Grassmann e p; € o potencial quimico, que tem a fungao de
controlar a ocupagao média por sitio para o modelo 45, no qual px; = 0. Para o modelo

28, p; = iz; tem a funcdo de restringir a ocupacao do sitio [41]. Com a intengao de
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escrever a funcao de particao em termos de campos de Grassmann, deve-se calcular a

transformada de Fourier sobre os campos de Grassmann [27], tal que

Gio(T) =D P (w) e @) =) e (w) (3.35)

Wn Wn

e a transformada inversa da equagao (3.35) é

g
Djo(w) = /0 dr 70 ¢,(7) (3.36)

com w, = (2n 4 1)m, para n = 0,+1,..., sendo w, as frequéncias de Matsubara que

satisfazem as condicoes de contorno antissimétricas

Gjo(T + B) = —0jo(T) - (3.37)

A integral em 7 na equacao (3.34) pode ser transformada em um somatério sobre as
A . A ’ .
frequéncias. Os operadores S também podem ser escritos em termos das transformadas

de Fourier, tal que

1 : / 1 : /! 1
S (r) = 5 (@)W (W)™ e Si(7) = S oty ("), (3.38)

2
onde
o° = Lo (3.39)
0 —1
¢ uma matriz de Pauli e
¥ = |1 i) = |o5,@) 5] - (3.40)
@51 (w)

A integral em 7 pode ser substituida por um somatoério em €2 da forma
/ drY S (r)Si(r) =Y JyBS ()8 (-Q) (3.41)
ij Q
onde
SH(0) = % ; Ul (w+ Q)0 Ty (w) | (3.42)

com €) = 2mm, para m = 0, %1, ... sendo () as frequéncias de Matsubara simétricas [27].
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Para o cdlculo da energia livre é utilizado o método das réplicas (f = —% lim,, g

In Z2-1)

com aproximagao de simetria de réplicas [15], como visto na se¢do (3.1). Us-
ando procedimentos semelhantes aos adotados na segao (3.1) e admitindo a aproximagao
estatica, ou seja, neste modelo a aproximacao estatica é assumida quando se considera

) = 0, pois Q estd relacionado ao tempo de acordo com a equagao (3.41). A fungao de

particao replicada toma a forma
2 dz®

7M. = —J—”?/D*,
(7", /0 1;[1;[27? e 6%, 9]

X exp {Z Z Z U (w) [(iw + Bug) I + Bro"] T (w)

a w 7
PN
+ (Z > JiiBSLS5, — : 63N2> } , (3.43)

a 9

onde «a denota o indice de réplica, com a = 1,...,n. Na equacao (3.43), usou-se a repre-

sentagao (3.40), a matriz de Pauli 0%, definida na equacao (3.39), e as matrizes

onde ¢” é uma matriz de Pauli e I a matriz identidade. Escrevendo a equagao (3.43) na

forma de quadrado perfeito para calcular a média sobre as varidveis aleatérias J;;, tem-se
2 dz?
Z") 5, = —+ e [ D[g*
X exp {Z Z Z \IJ;a(w) [ (iw + ﬂ,u?‘) I+ fpro”] Ul (w)
a w J

2
8 ;‘]2 > (Z SfaSja> : (3.45)

]

Reescrevendo o tdltimo termo da equagao (3.45) como
2 N 2 N
o2 (Sns) -y |(S5s) -S| ow
j e’ oy Jj=1 Jj=1
e desprezando o ltimo termo da equacao (3.46), pois este é muito pequeno (~ N) frente

2
1 N 2 2 2 . . - A . ~
a0 termo >, ( i1 SjaSj'y> (~ N?) no limite termodinamico (N — c0), a fun¢ao
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de particio assume a forma
/OHH% e [ ol [ T
con{ S [l ) 1+ 0 0
a w o
Y- T (S5 ) 547
ay ay ] i

2
i N 2 z 7. . ~ ~
onde o termo >, (§ i=1 55457, ) foi linearizado usando a equacao (3.12) (ver segao

3.1) e ga, sdo campos auxiliares que surgem através da linearizagao e estao relacionados

aos parametros de ordem VS. Assim, tem-se a seguinte expressao para a funcao de particao

- [ HH “J/quave e [l
exp {Z Z Z \IJ;[a(w) [(iw + Bu$) I + BLo”] U (w)

HAB2TY Y qujaSjV} (3.48)
ay j

Como na secao (3.1), admite-se que o problema tem simetria de réplicas, ou seja, pode-se
representar os elementos da matriz das réplicas que estao fora da diagonal principal por

apenas um unico parametro de ordem, assim,

q, se a#7y
Qory = , (3.49)

g=q+tXx, se a=vy

onde y esta relacionado a susceptibilidade linear pela relacao

X =0x . (3.50)

Sendo assim, a funcao de particao sem a dependéncia dos indices de réplicas para os

elementos da matriz das réplicas é

<Zn Jij  — /Han'y e_n(
x / DI¢", ] exp {Z D Uiw) (w4 Bpy) I+ BLo™] W;(w)
B2 o (Z SjaSja> +4B22Y Y quaSjy} . (3.51)
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Entao, reescrevendo o ultimo termo da equacao (3.51), que contém interagdes entre

réplicas, como

25]2557 = <Z Sja> Z o (3.52)

e somando sobre todos os sitios, obtém-se a seguinte expressao para a fungao de particao

replicada

2,2, 2
(n— 1)Nﬁ J2(q+x)

<Zn>Jij - /quoﬂ e_n(NBQQJ%Q) Han
ay a

></0 Wg—i 6_“/D[¢>*,¢] exp{z Ul (w) [(fw + Bu) I
+6T0%| U (w) + 45%T% (Z SZ) +48%J%x (Z S;) . (3.53)

Linearizando os termos quadraticos na equagao (3.53), com o auxilio da equagao (3.12),
dois novos campos auxiliares sao introduzidos z e &, assim, a funcao de particao replicada
fica

NB2.7242

(Z™) Ji; = /quav e ”( >qua e—n(n_l)w

(/DZ/DE/%d—x e—”/D[¢*,¢] exp{z Wi (w)

[(iw + Bp) I + BLo”] )+ QBJ\/—Z Sz

+28J1/2X ) _ Saba }) : (3.54)

onde [ Dy = f —=dy eV /2 com y sendo z ou &,.

Somando sobre os indices de réplicas, obtém-se

(Z") sy = /quan,e‘” E e+ (=D (a+)7] (/Dz[/Dg

/%d—xe “/qu (pexp{zw [(iw + Bp) I

+BT0%| W(w) + 26J1/2¢57 + zﬂJ\/ﬁszgaH”)N . (3.59)
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Escrevendo os operadores S e S em funcao dos campos de Grassmann, de acordo com

as equagoes (3.26) e (3.40), a funcao de parti¢ao pode ser escrita como segue

(ZM),, = /quw e—nmfﬂ [a2+(n—1)(a+%)? (/ Dz {/ D¢
ay

% i Trd:c e“/D[¢*,¢] eXP{;‘I’T(W)gl(W)\P(W)}

) , (3.56)

onde

() = iw + B+ Bh gr | (3.57)
B iw + B+ Bh

eh = [BJ\2qz+P3J/2x€. A integral sobre os campos de Grassmann é realizada calculando

o determinante da matriz g—!
I=]Jdet g7'(w) . (3.58)

Logo, calculando o determinante da matriz ¢g~'(w), somando sobre as frequéncias de

Matsubara e incluindo a restricao, encontra-se

I' = /27T ;l_:[: et {2 cosh(Bu) + 2 cosh(+/32h? + ﬂQFQ)} : (3.59)
0

™

Ainda é preciso resolver a integral da restricao (integral sobre z). Para o modelo 48,

=0, assim, a equagao (3.59) resulta

I'=2 [1 + cosh(y/F2h2 + 52r2)] . (3.60)

Para o modelo 2S, p = ix, logo

I'= [QCOSh(\/m)] . (3.61)

Os resultados para os dois modelos podem ser expressos por

I'=2 [p + cosh(+/3?h? + ﬁQFQ)] : (3.62)

onde p pode ser 0, para o modelo 25, ou 1, para o modelo 4S. Assim, substituindo (3.62)
em (3.56) e tomando o limite quando as réplicas tendem a zero (n — 0), a energia livre

obtida é

Bf = @ [* +29x] — / DzIn[2K,)] , (3.63)
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onde

K, :p+/d£ cosh(A) |

e A= [2h2 4 B2

(3.64)

No limite termodinamico (N — 00), as integrais sobre os parametros x e ¢ na equagao

(3.56) sao resolvidas pelo método “steepest descents“ [17], que resulta nas equagdes ponto

de sela

05 _ ), 059

— -0
g ¢ oy ’

e entao encontram-se os parametros de ordem

q_/Dz nga\%Sinh(\/Z))z :
p+ [ D¢, cosh(\/z))

que € o parametro de ordem VS, e

—-9q,

/D nga A cosh(VA) + 2352 sinh(v/A)
P-l- | D&, cosh(ﬂ))

que estd relacionado a susceptibilidade estatica pela equagao (3.50).

e

— Modelo 2S| |
— Modelo 48

‘ ‘ P ‘ )
0 0,5 1 1.5 2 25 3
I

(3.65)

(3.66)

(3.67)

Figura 3.1: Diagramas de fase temperatura versus campo transverso para os modelos 2S e 4S

(adaptado de [21]).

Diagramas de fase de temperatura por campo transverso sao obtidos numericamente

através deste modelo e estao apresentados na figura (3.1). Estes diagramas mostram
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as linhas criticas de transicao de segunda ordem entre a fase paramagnética, a altas
temperaturas, e a fase vidro de spin, a temperaturas abaixo de T [21]. Neste modelo,

quando I aumenta, a linha critica decresce e é possivel chegar a um ponto critico quantico

[12].
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Capitulo 4

Modelo de Vidro de Spin Fermionico
com Cluster em um Campo
Transverso

Com base nos modelos discutidos no capitulo anterior, modelo de cluster de vidro de
spin classico (secao 3.1) [19] e modelo fermionico de VS de Ising em um campo transverso
(secao 3.2) [21], propde-se, neste trabalho, um modelo tedrico de campo médio de vidro
de spin fermionico com cluster na presenca de um campo transverso !. Nesse modelo, as
entidades bdsicas sao clusters correlacionados (aglomerados de spins), ao invés de spins
individuais, como é no caso do modelo de VS fermionico em um campo transverso sem
cluster discutido na se¢do (3.2) [21]. O modelo proposto considera uma interacao aleatéria
entre momentos magnéticos de clusters distintos, que segue uma distribuicao de proba-
bilidades Gaussiana. Esse modelo considera também interagoes intracluster (interagoes
dentro do mesmo cluster), que no presente trabalho sdo interagdes intracluster ferro-
magnéticas. Além disso, um campo magnético nao-comutativo aplicado transversalmente
ao acoplamento de Ising é adicionado. Devido a esse campo nao-comutativo, o problema
de cluster de VS fermionico em um campo transverso trata-se de um problema de na-
tureza quantica. O campo transverso tem como func¢ao inverter os momentos magnéticos
do sistema, fazendo com que os estados magnéticos puros se misturem, desse modo, sao
introduzidas as flutuagdes quanticas [39].

Nesse modelo, os operadores de spin sao escritos em termos de combinacoes bilineares
de operadores fermionicos, conhecido como formalismo fermionico [27]. Para o tratamento

desse problema de cluster de vidro de spin fermionico é empregado o método das réplicass

3

I'Novamente, a expressiao “ vidro de pin com cluster” é substituida por “cluster de vidro de spin”.
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[15]. Em particular, admite-se duas aproximagoes para a resolugao do problema: a aprox-
imagao de simetria de réplicas e aproximagao estética [21]. Assim como no modelo de VS
fermionico sem cluster (secao 3.2), devido a nao-comutatividade dos operadores de spin,
ferramentas da mecanica quantica sao necessarias para tratar o problema de cluster de
VS fermionico. Usando o formalismo das integrais de caminho fermionicas e introduzindo
um ordenamento temporal por meio de um tempo imaginério 7, com 0 < 7 < 3 [27], é
possivel tratar esse problema da nao-comutatividade dos operadores de spin. A discussao
do formalismo das integrais fermionicas é realizada no apéndice A. Nesse formalismo, os
operadores fermionicos sao escritos em termos de campos de Grassmann [27].
O modelo de cluster de vidro de spin fermionico em um campo transverso é represen-
tado pelo Hamiltoniano
T NSO S T o S (11)
vA v iJ v i
onde a soma ) , ¢ feita sobre todos os pares distintos de clusters, a soma ) ¢ feita
sobre todos os clusters, J,, sao variaveis aleatorias de interacao de troca intercluster, que

seguem a distribuicao de probabilidade Gaussiana

p(JuA) -

2
Vi[5 "

3272 P | 3200
e N é o niimero de clusters do sistema. A soma ) . ;» no modelo (4.1), é feita sobre todos
os pares distintos de sitios dentro do mesmo cluster v, J7; sao varidveis de interagao de
troca intracluster, e I' ¢ o campo magnético aplicado transversalmente ao acoplamento de
Ising.

Os operadores de spin do modelo (4.1) sao representados, em segunda quantizagao,

por operadores fermionicos da forma,

~AZ 1 AT 1

_ S S _ T T
Si = 50 —0y) e S, =3 (Cncu +tocr) (4.3)
onde n;, = c;racw ¢ o operador nimero, que faz a contagem da ocupacao do sitio ¢, com a
. ~ d . o T ) ~ d A~ . d . ~ d .~
projecao de spin 0 =1 ou |, e ¢;, e ¢;, sao os operadores quanticos de criagao e destruicao,

a4

respectivamente. O operador S, do modelo (4.1) é dado por: S, = oS, onde ng € o

o

nimero de sitios dentro do cluster v. Na notacao adotada aqui, indices gregos referem-se

a clusters e indices romanos a spins dentro do cluster.
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No modelo (4.1), os operadores SZZV e S:; sao escritos em termos dos operadores
fermionicos de acordo com a equagao (4.3). Assim sendo, o Hamiltoniano esta definido no
espago de Fock com quatro estados por sitio: um estado sem férmion (estado de vécuo),
dois estados ocupados com um férmion e um estado com dois férmions por sitio. Portanto,
o operador éfy tem quatro autovalores por sitio, dois magnéticos, quando o operador atua
nos estados com um férmion por sitio (| T 0), |0 |)) e dois ndo magnéticos, quando ele
atua nos estados duplamente ocupado ou vazio (|0 0), | T |)). Assim, o modelo fermionico
difere dos modelos representados no espaco de spins, no qual o operador S possui apenas
os dois estados magnéticos por sitio (| T 0), [0 |)). Do mesmo modo como na se¢ao (3.2),
o método apresentado nesta secao faz distin¢ao entre dois modelos. Um que permite os
quatro estados por sitio (modelo 4S), mas exige uma ocupacao média de n, férmions por
cluster [21, 40], e outro, que admite somente os estados magnéticos, ou seja, restringe o
operador Si, a um subespago equivalente ao espac¢o dos spins (modelo 2S) [21, 40].

Como se trata de um problema com clusters, o sistema nao tem apenas um sitio e sim
varios. Assim, deve-se apresentar como sao formados os estados possiveis para o sistema.
Por exemplo, considera-se um cluster formado por dois sitios. Os estados possiveis para
esse sistema de dois sitios estao representados abaixo, onde se leva em consideragao, para
a formacao dos estados possiveis, a ocupacao de cada sitio. Na representacao abaixo,
|1 2,1 2) indica as ocupagoes dos sitios 1 e 2, onde a esquerda sao representados os estados
com spin para cima e a direita os estados com spin para baixo. Assim, as configuragoes

possiveis para um cluster de dois sitios sao

11,00, [1001), [07,10, [00,L1), 00,00y, [0 7,0 1),
10,00 [T1L 0, [T10 D, [THLD, 1010, [1T0lL
[10,00), 101,00, [00,] 0), (00,0 |). (4.4)

Dentre esses estados, somente os quatro primeiros representam estados no espaco dos
spins, isto é, somente estes sao estados magnéticos (modelo 2S).
Para encontrar a energia livre e as demais quantidades termodinamicas, as funcoes de

particao dos modelos 2S e 4S sao analisadas. A funcao de particao para o modelo 4S é
Zys = Tr e (4.5)
enquanto que para o modelo restrito (modelo 2S), uma restrigao deve ser imposta de tal
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forma que somente os sitios com estados magnéticos sao permitidos. Essa restricao é
imposta pela funcao delta de Kronecker de tal modo que somente sao contados os estados
com um férmion por sitio, pois, a funcao delta de Kronecker é definida como

1, se =0

6 (r) = : (4.6)
0, se z#0
assim, a fungao delta de Kronecker na equagao (4.6) indica que somente os sitios com um
férmion sao contados, garantindo a restricao necessaria. Assim, a funcao de particao para
o modelo 2S pode ser escrita

Nep ns

Zos = Tr | P T TT6 (gt + gy — D) (4.7)

v=1j=1
onde Tr é o traco e f = 1/T o inverso da temperatura. Os dois modelos podem ser
representados por uma mesma expressao usando a representagao integral para a fungao
delta de Kronecker da mesma forma feita na se¢ao 3.2 (equagao 3.31). Nesse modelo,
os operadores fermionicos sao escritos em termos de campos de Grassmann [27|. Sendo
assim, a funcdo de particdo que representa os dois modelos, usando o formalismo das

integrais de caminho fermionico (ver apéndice A) [27], é dada por

27 CI Ns dl'y] B ‘ A{ }
z{u} = [ Di;.0) 4 A (18)
com o funcional

/D[ - zéllnoo/HH 11 s}, xddso s . (4.9)

k=1 j o=

e onde a acao A{pu} é

Afp) = / df{iijz% [ w} ¢]U0<>—H<¢*<T>,¢<T>>}, (4.10)

v =1 o=T1,]

e o Hamiltoniano, em termos dos campos de Grassmann, é dado por

G 0,600 == 5 i z(zj;;s; 55.7)
+2r25;3,(7)> : (4.11)
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@7, (T) e ¢y, (7) sdo campos de Grassmann associados aos operadores de cria¢ao e destruicao
27], w, € 0 potencial quimico, que tem a fung¢ao de controlar a ocupagao média por cluster
para o modelo 4S, no qual p, = 0, que corresponde a ocupacao média de ng férmions por
cluster. Para o modelo 2S, p, = ix,, onde os estados nao magnéticos por sitio ndao sao
permitidos [41].

A7 AL . ~
Os operadores S, e S, escritos em termos dos campos de Grassmann sao

S57) = 5 303 3 (1) 6 (1) = Dya(7) Gy (7)] (112)

v j=1

x ]‘ - * *
Sy(r) =3 D 16wt (1) Gius (1) + Gy (1) D (7)] - (4.13)
v j=1

Para analisar as quantidades termodinamicas do sistema deve-se realizar dois tipos de
médias: a média termodinamica usual e a média sobre as variaveis aleatérias J,,,, chamada

média configuracional. Essa média é dada pela média do logaritmo da funcao de particao,

assim

F= —%(an(J,,,\»JM . (4.14)

Para o célculo da energia livre, é usado o método das réplicas com aproximagcao de simetria

de réplicas [15]. O método das réplicas consiste basicamente na identidade

zZ"—1
InZ = lim : (4.15)

n—0 n

onde Z" ¢é a funcao de particao replicada n vezes, com n inteiro e positivo, tal que,
Zm = [1i_, Z~. Isto é, o sistema é replicado n vezes, com n réplicas idénticas e nao-
interagentes do sistema original. Desse modo, a média configuracional da func¢ao de

particdo replicada, com a notagao Z, = 1 [ dJ;;P(J;;) e P#", usando o formalismo das

integrais de caminho fermionicas, toma a forma

_ NCZ o 1 _i#uj *
Zn == /]I;\[ \/ m dJuAP(Jy/\)/O ];[ ];[ %dl'yje /D[st ¢1/]
S I N g LN o ol /ﬁdew(T)sw(T) (4.16)
b « i v 32J2 a v . 0 ' ’ , |
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B
Ba=—/0 dT[Zcbi(T) (%— ) +ZZJ;,5:3 )32 (7)
+2FZZSM ] (4.17)

e a denota o indice de réplica, com aa = 1,...,n.
Reescrevendo a equagao (4.16) na forma de quadrado perfeito e calculando a média

sobre as variaveis J,, encontra-se

Zn:/oWHH%dI,,je_i“”/D[@,qﬁy] exp{ZBa
8‘]2 (Z / dr S0 (r)S: ()) | (4.18)

Na equagao (4.18), ha interacoes entre os clusters v e A. Pode-se obter uma expressao

que contenha apenas termos de um tunico cluster reescrevendo o ultimo termo da equacao

(4.18) da forma

;(Za:/OBdTSja(T)Sja( ) = > [(Z/ drS2 (1) S (r ))

x dr' S (1) S5 (T’)> ]
(L

8 8 2
= dr | dr’ Sfa(r)Sjﬁ(T')> : (4.19)
S f (s

Introduzindo a equacao (4.19) em (4.18) para entdo linearizar o termo quadratico

2
> fO’B dr foﬁ dr’ <Zaﬂ S,’fa(T)Sﬁﬂ<’7’/)> , usando a transformacao (3.12), obtém-se

JTLDQustr, e Nath oo S o)
a,B
27 1 -
X/O H]}I %dxyjeflﬂu] /D[(bz’ (ﬁy] eXp ;Ba
p s
' 4J2/ dT/ dr'y >SS () Qas(m. ) | (4.20)
0 0 o

onde Qup(7, 7') sdo campos auxiliares que surgem através da linearizacdo e estao rela-

cionados aos elementos da matriz das réplicas. Tem-se assim, um problema efetivo de n
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réplicas e de um tnico cluster, porém com interacoes entre réplicas. Dentro dessa teoria
das réplicas, os campos @, (7, 7") possuem uma interpretacao relacionada ao parametro

de ordem VS§S. Para mostrar isso, a equagao (4.20) é reescrita da seguinte forma

2 B B
Z, = /gDQaﬁ(T,T’)exp{—Nd [J?azﬁ/() dT/O dT/Qiﬁ(T, )
1 2 1 ,
_N_clln [A 1;[];[ %dxuje_wwj /D[qsztvgbu] X eXp %:Ba
+ 4J? /ﬁ dr /B dT/Z ZSZQ(T)SZB(T/>QQQ(T ) . (4.21)
0 0 Y Y ’

v af

No limite termodinamico (N; — 00), a integral sobre o funcional @, (7, 7") pode ser
calculada pelo método "steepest descents”[17]. Entao, a diferenciacdo funcional para

Qus(r, ™) resulta em
Qap(T,7') = (TS;(1)S;2 (1)), (4.22)
para o £ 3, e
Qaa(T,7') = (TSF(7)S5(T)), (4.23)

para « = 3, onde T é o ordenamento temporal e (...) significa a média termodinamica
e a média configuracional. De acordo com o trabalho de Edwards e Anderson [16], a
correlacao Qq (7, 7') é o parametro de ordem VS. Para a correlagdo Qo (7,7), tem-se
uma autocorrelagao do momento magnético total do cluster.

Neste problema, assume-se duas aproximacoes. A primeira considera que nao ha
dependéncia temporal nos elementos de matriz (),z, ou seja, a aproximacao estatica ¢é
assumida: Qap(7,7') = Qap- A segunda considera que o problema tem simetria de
réplicas, ou seja, a fase cluster de vidro de spin pode ser caracterizada por apenas um
parametro de ordem fora da diagonal principal, tal que

r, se a=/

Qap = : (4.24)
q, se a#[3
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Assim sendo, a funcao de particao, apds somar sobre todos os indices de réplicas, fica
N, N. 2 1 .
Zn = exp {—n(n _ 1)7162(]2(]2 . 77:(7[62;]27”2) + hl/o ];[ 1:[ %dxyje—wuj
B B
< | Ploi. ol 2 Bat 4] 27‘/ ‘“/ EOMBEACEA
+ 4J% / dr / dr' Y "N S ()8 (r ] } (4.25)

v a#fB

onde ¢ e r sao tais que extremizam a equagao (4.25). Nesta equacao, nota-se que em
seu ultimo termo ainda ha interacoes entre réplicas distintas. Isto pode ser resolvido

reescrevendo este termo da forma

/dT/ dr'y V a%sm )P (r (Z/ drS;*(r )2
—Z(/ dr Sz ))2. (4.26)

Assim, a funcao de particao assume a forma
N, N, 2m 1 ,
Zn = exp {—”(” - 1)70152J2q2 - H(TdﬁZﬁrQ) + ln/0 1:[ 1:[ o g €7
B B
> Ba+4J%r / dr / dr’ Z Z Sz () Sz (r/
8 2
+ 4.0% (ZZ / d755a(7)) - 4J2q22 ( / drS>( )> (4.27)
v [0 0

Linearizando os termos quadraticos na equagao (4.27), com o auxilio da equagao (3.12),

62J2
Z, = exp{—Ndn[ 5 (r + ( /DZ ln/Df
" L g0, e [ Dig B
<[ [T e / 6", 6] exp
B
+2J\/2(r—q)£/ dr S*(t +2J\/_Z/ dr 5*( ))” (4.28)
0

6z2/2

Ver

X /D[an ¢V] eXp

obtém-se

onde ¢ e Z sao campos auxiliares que surgem através da linearizagao, e DZ =

DE = <2

€

N

o1



A expressao para a energia livre por cluster (f =

), entao, fica
cl
52J2 ) )
=t e { N [ SR
27 1 i
_/DZ ln/D§/0 Hgﬁd%e »

« /D[¢*,¢] exp (B+h/0ﬂd7 SZ(T))} H | (4.30)

onde B estd definido na equagao (4.17) sem os somatérios em v e «, e

h=2J2(r — q)€ +2J/2qz . (4.31)

Tomando o limite quando o nimero de réplicas tende a zero (n — 0), a energia livre por

cluster assume a forma
ﬁQJQ 9 9 27 1 » y
8f = [2 (=)= [0z [ D¢ [ [ L] 50 des e

x/D[ng*,d)] exp (B+h/0ﬁd7- SZ(T))] | (4.32)

Substituindo B, de acordo com a equagao (4.17), e h, de acordo com a equagao (4.31) na

equacgao (4.32), pode-se escrever a energia livre por cluster em termos dos operadores de
Spin como

ﬂ2 JQ

Bf ==

(r’ —¢°) — ln/DZ /Dg Tr T e~ PHer | (4.33)

para o modelo 4S. Para o modelo 2S, o operador Tr deve considerar a restricao, tal que

2 72
ﬁf:ﬂ; (r —q ln/DZ /Df Tr T e ﬁHefH(s (G + 0y — 1) . (4.34)

7j=1

Em ambas equacoes (4.33) e (4.34), reconhece-se o Hamiltoniano efetivo

ﬂef:< Z S, W— s zrs) : (4.35)

Assim, tem-se um problema efetivo de um tnico cluster sob a influéncia de um campo
médio gerado pelos demais clusters. Lembrando que no limite termodinamico (N, — 00),
as equagoes (4.33) e (4.34) podem ser calculadas através do método “steepest descents”,

resultando nas equacoes ponto de sela

08f _, . 9Bf _

4.
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encontram-se as correlacoes
B /DZ [ D¢ [V dr Tr T 28 28(r)eFHes
[ D€ Tr e Hes

que representa uma correlacdo entre momentos magnéticos de mesma réplica (autocor-

, (4.37)

relagao), e

& —pH, 2

[ D¢ Tr e=FHes

que é uma correlacao entre momentos magnéticos de réplicas distintas, ou seja, é o
parametro de ordem vidro de spin. Valores nao nulos de ¢ indicam fase cluster de vidro
de spin. Para uma notagao simplificada, considera-se que as equacoes (4.37) e (4.38) ja
contém a restricdo para o modelo 2S. As equagcoes (4.37) e (4.38) sdo resolvidas numeri-
camente por métodos de diagonalizacao exata. O método numérico consiste em escolher
uma base adequada para o Hamiltoniano do sistema. Em seguida, o Hamiltoniano é di-
agonalizado para entao calcular os tracos necesséarios para calcular as correlagoes de spins
auto-consistentemente.

Para o caso [I' = 0, para o modelo 2S, recuperam-se os resultados obtidos por Soukoulis

para o modelo de cluster de VS cldssico [19].

4.1 Calculos Analiticos

Nesta secao, discute-se como sao feitos os calculos analiticos do calor especifico e da
susceptibilidade linear para o modelo de cluster de vidro de spin fermionico em um campo

transverso.

4.1.1 Calor Especifico

Nesta subsecao, mostra-se como realizar o calculo do calor especifico analiticamente

para o modelo de cluster de VS fermionico. O calor especifico é definido como a variacao

C, = <g_g) | (4.39)

Da relagao fundamental da termodinamica, sabe-se que a energia interna é definida como

sendo [35]

de energia interna [35], tal que

U=F+TS, (4.40)
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onde F' é a energia livre e S a entropia do sistema. Como a entropia pode ser escrita em

g (g_;) | (4.41)

a energia interna, entao, pode ser escrita como

oF
v rer ()

= T {a% (%)1 5 (BF) . (4.42)

Assim sendo, derivando a energia livre por cluster, definida na equagao (4.33), em relagao

termos da energia livre da forma

a (3, de acordo com a equacao (4.42), a energia interna por cluster fica

[ D¢ Tr T Hyy e Hes
DE Tr e=BHes

U=BJ*(r / DZ , (4.43)

onde ﬂef ¢ o Hamiltoniano efetivo definido de acordo com a equagao (4.35). Substituindo
as equagoes (4.35) e (4.31) em (4.43), e calculando as integrais necessarias, encontra-se a

expressao da energia interna do sistema cluster de VS fermionico

D¢ [Pdr e T S, 8 —FHey
U = QBJQ (7"2 JZ/DZ f é-f() T iv ]1/( ) €
D¢ Tr e=BHes
DETr T S, e PHes
_or [ py LDETTS, T (4.44)
D¢ Tr e=Ples

Deste modo, o calor especifico, de acordo com a equagao (4.39), é expresso por

2.J2 D¢ [P dr Tr TS, S —FHes
Cv = i J( _q2) d JO/DZf gfo T T Zlel()e
dT | kT dT D€ Tr e~ 9Hes
DETr TS e=BHes
2F/DZ JDETTS, e , (4.45)
D¢ Tr e=BHer

onde o primeiro termo da equagao (4.45) expressa a contribuicao intercluster para o calor
especifico, o segundo termo a contribuicao intracluster e o terceiro termo surge devido a

presenca do campo transverso.

4.1.2 Susceptibilidade Linear

O célculo da susceptibilidade magnética é feito a partir da relacdo [35]

X = lim (g—]\;) , (4.46)



onde M ¢é a magnetizacao e H um campo magnético externo aplicado, que no limite

termodinamico assume-se H — 0. A magnetizacao, em termos da energia livre, é dada

M=— (g—g) , (4.47)

onde F' é a energia livre do sistema. Assim, a susceptibilidade, escrita em termos da

por

energia livre, fica

_ O*F
X = }Ilir}) (8H2) . (4.48)

A energia livre para o sistema de cluster de VS fermionico em um campo transverso é
expressa pela relagao (4.33), a saber,

52 JQ

Bf ==

(r* — ¢*) ln/DZ /DfTrTe Ples (4.49)

onde f é a energia livre por cluster. Neste caso, o Hamiltoniano efetivo tem a forma

ﬂef:< Z S j,,— =S, — 18§, —HZSW) : (4.50)

onde h = 2J/2(r — q) + 2J+/2qz ¢ H é um campo magnético externo aplicado. Calcu-
lando as derivadas necessarias para o cédlculo de y a partir da equagao (4.33) e tomando
o limite H — 0, encontra-se

_ [ D¢ [ dr Tr T 25, 28, (1)e Mes
x—ﬂ(/DZ DT o

_/DZ (f D§ Tr T 2SU€A_ﬂHef> . (451>

[ D¢ Tr e=FHes

Sabendo que

N S 2

D¢ Tr T 28, e PHer

= /DZ J D¢ Sv¢ , (4.52)
J D& Tr e=PHes

e
| D¢ fﬁ dr Tr T 25, 2 S, (7)e PHes
= [ DZ 0 ~ )
' / [ D€ Tr e=FHes ’ (4.53)
a susceptibilidade linear, entao, é expressa como
x=08r—-aq . (4.54)
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4.2 Caso Particular de um Unico Sitio por Cluster

Nesta se¢ao, considera-se um caso particular do modelo de cluster de vidro de spin
fermionico na presenca de um campo transverso, que corresponde a um unico sitio por
cluster (ns; = 1), ou seja, ndao ha formagao de cluster e sim um tnico sitio individual.
Esse é o caso discutido na segao (3.2), portanto, espera-se recuperar os resultados ter-
modinamicos obtidos naquela segdo [21]. De acordo com a equagao (4.35), o Hamiltoniano

efetivo para o caso em questao tem a forma
Ho; = —hS —2rS" | (4.55)

pois, neste caso, a interagao intracluster Jj; nao faz sentido, j4 que hd somente um sitio.
A analise feita nesta secao refere-se ao modelo 4S.

Como o Hamiltoniano efetivo desse sistema esta definido no espaco de Fock [27], com
quatro estados por sitio, a base escolhida para o sistema é a base que representa todas as
ocupacoes possiveis. Para o caso de um tnico sitio, de acordo com a notacao apresentada
no inicio deste capitulo (|..,..)), o lado esquerdo indica a ocupacao de um spin para cima
e o lado direito a ocupacao de um spin para baixo. Abaixo estao representados os estados

possiveis para o caso em questao [27]

lv1) = ¢o=10,0) (4.56)
) = cléo=11,0)

vs) = cjé=10,1)

o) = clelgo=11,1),

onde o estado ¢y = |0,0) é chamado estado de vacuo.

Com objetivo de encontrar a energia livre e as demais quantidades termodinamicas,
deve-se primeiro encontrar a matriz energia H nesta base. Para isso, é preciso atuar o
operador ﬂef nos elementos da base. Por exemplo, o operador . ¢ atuando no elemento

de base |vg), resulta

N h
feples) = =5 (cler —clec) 11,0 = T (cher +efer) 11,0
h
= -3 (CJTFCT - cjcl> CHO, 0)— T <c¥cl + CICT) CJH()a 0)
h
= —§|U2> — D[lvs) . (4.57)
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Portanto, vé-se, claramente, como dito no inicio deste capitulo, que o campo transverso
tem a capacidade de misturar os estados magnéticos puros. Isto reflete em uma matriz
energia nao-diagonal. No exemplo (4.57), usou-se o fato de que os operadores S*eS" em
segunda quantizagdo sao escritos em termos dos operadores fermionicos de acordo com a
equagao (4.3), a saber

N2

s 1
(CJ{CT —c]icl) e S = 5( ];Cl —|—CICT) :

N | —

e as relacoes de comutacao dos operadores de criacao e destruicao foram levadas em conta:
e, ] = O, [ens cu] = el c] = 0 [27]. Procedendo da mesma forma para os elementos

restantes da base, encontra-se a matriz energia A

00 0 0
0 —h -T 0

H= (4.58)
0 -I' h 0
00 0 0

Nota-se que, na presenca de um campo transverso, a matriz energia é nao-diagonal. E
necessario, entao, diagonalizar essa matriz para calcular o trago sobre ela, os parametros
de ordem VS e as demais quantidades termodinamicas. Para isso, é preciso encontrar
os autovalores e autovetores dessa matriz. Os autovalores sao encontrados através da

equagao caracteristica [42]
det(H— M) =0, (4.59)

onde [ é a matriz identidade e A um autovalor da matriz H; e os autovetores sao encon-

trados pela equagao de autovetores [42]
H|®;) = Ai|@;) (4.60)

onde |®;) é um autovetor de H e \; seu autovalor correspondente. Diagonalizando a matriz

energia, encontra-se

0
VA , (4.61)

o o o O

0
0
VA
0

o o o O

0
0
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onde A =I'? + A2
A matriz transformacao de base é obtida a partir dos autovetores encontrados para a
matriz H, isto é, os autovetores sao colocados como colunas desta matriz. Logo, a matriz

transformacao é

0 0 0 0
0 & 5 O
U= 0 —WA+h)  (VA-m) ' (4.62)
K Ko
0 0 0 0
onde
Ky =22+ 12+ VAR)]Y? e Ky=[2(I? +h? — VAR)]Y? . (4.63)

s . , . ~
O operador S pode ser escrito em termos dessa nova base através da matriz transformacgao

U, que relaciona um operador escrito em uma base a outra pela relagao [42]
(@®IA[a®) = (W) | (4.64)

’ ~ . ’ N
onde |a') sdo os elementos da base antiga, |b') os elementos da base nova e A o operador
[42]. No caso em questao, o operador no qual deve-se fazer a mudanga de base é o operador

A= . N2 . 7 . .
S . Assim sendo, o operador S escrito na nova base é representado pela seguinte matriz

S =

(4.65)

o o o o
o skl o
oéd:ﬁﬂ o
o o o o

Lembrando que, de acordo com as equagoes (4.37) e (4.38), os parametros de ordem sao

eXpressos por

D¢ [P T T 28 2S(r)ePHes
T:/DZf o T (T)e (4.66)

[ D¢ Tr e BHes

& pi, 2

[ DE Tr e=Pes
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e calculando os tragos necessdarios a partir das equagoes (4.61) e (4.65) encontra-se

r:/DZfD§< Coshﬂ\/_+A3/2smh5\/_>

[ DE(1 + cosh BVA) (4.68)

- J D¢t sinh VA \°
= /DZ (f DE(1 + COShﬁ\/Z)) ' (4.69)

Esses resultados para os parametros ¢ e r concordam com os obtidos na secao 3.2, com
base no trabalho de Theumann et al. [21] para o VS fermionico sem cluster. No caso
particular do modelo 2S, o traco considera somente os estados magnéticos |vg) e |vs) e
portanto, a matriz energia de interesse é da ordem 2 x 2 (ver bloco central da matriz da
equacgao (4.58)). Os resultados para os parametros de ordem, entao, sao

- J D¢l sinh VA *
oo foz(PET0EY (w10

, (4.71)

T:/D fo( Coshﬂ\/_—FAs/QSlnhﬁ\/_)
[ D¢ cosh BvVA

que correspondem aos resultados obtidos por Theumann et al. [21] para o modelo 2S.

4.3 Caso Geral

Para o caso geral, com ng > 1, onde ha presenca de clusters, sao utilizados procedi-
mentos numéricos para calcular a energia livre, os parametros de ordem VS e as demais
quantidades termodinamicas. Esses procedimentos consistem em escolher uma base ade-
quada para o sistema (tal base é formada por todas as configuragdes possiveis de ocupagao
nos sitios do cluster), calcular a matriz do Hamiltoniano efetivo (equacao (4.35)), diago-
nalizd-la, para entao resolver as equacoes acopladas dos parametros de ordem (equagoes
(4.37) e (4.38)) e as demais quantidades termodinamicas, como a susceptibilidade linear
e o calor especifico.

Uma dificuldade numérica computacional encontrada para o problema de cluster de
VS esta em considerar muitos sitios no cluster. Isso porque, para o modelo 4S, a matriz do
Hamiltoniano efetivo tem dimensao 22" x 22" ¢, para o modelo 2S, a dimensao dessa ma-

triz é 2" x 2™, onde ng é o numero de sitios no cluster. Portanto, quando ha muitos sitios
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no cluster, a dimensao da matriz do Hamiltoniano efetivo torna-se muito grande, o que di-
ficulta sua diagonalizacao exata e torna o célculo das quantidades termodinamicas inviavel
frente ao custo computacional. Em particular, quando I' = 0, a matriz do Hamiltoniano

efetivo é diagonal, o que facilita os calculos numéricos das quantidades termodinamicas.
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Capitulo 5

Resultados

Nesse capitulo, sao apresentados resultados obtidos numericamente para as quanti-
dades termodinamicas, bem como diagramas de fase de temperatura por campo transverso,
os quais mostram a competicao entre a fase paramagnética e a fase cluster de vidro de spin.
Nesse trabalho, os resultados termodinamicos estao limitados ao modelo 2S, a excecao ao
diagrama de fase para n, = 1, o qual também ¢é analisado para o modelo 4S. Os resul-
tados termodinamicos sao obtidos variando o nidmero de sitios dentro do cluster (n;) e
as intensidades das interagoes ferromagnéticas intraclusters (J,). Os resultados para as
quantidades termodinamicas sao analisados sem a presenca de um campo transverso [’
e em sua presenca. Os diagramas de fase de temperatura por I' sao calculados variando
a interagao intracluster J, e o tamanho do cluster ng. O parametro de ordem vidro de
spin (¢) e a autocorrelacdo entre momentos magnéticos de clusters de mesma réplica (r)
também sao analisados numericamente nesta secao. Aqui, as grandezas J,, T e I' sao
dadas em unidades de J.

No modelo em questao, considera-se que os sitios nos clusters sao distribuidos de tal
modo que sua configuracao seja o mais préoximo de uma rede quadrada e as interacoes
intraclusters (.J,) sdo constantes e somente entre primeiros vizinhos. A base, para cada
tamanho de cluster, é formada por todas as possiveis configuracoes de ocupacao nos sitios.

Na secao (5.1), sdo discutidos o parametro de ordem VS e a autocorrelagdo do mo-
mento magnético do cluster (r = (S.S.)). Essas quantidades sio analisadas variando a
intensidade da interacao ferromagnética intracluster, para um tamanho de cluster n, fixo,
e também variando ny mantendo a interacao intracluster constante. Os casos citados sao
analisados sem um campo magnético transverso aplicado I' e também na presenca de I'.

Na secao (5.2), sao analisados os gréficos do calor especifico em funcao da temperatura
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variando a interacao intracluster, para um dado tamanho de cluster, e variando o tamanho
de cluster, mantendo J, constante. O comportamento do calor especifico é analisado
também sem a presenca de um campo transverso e, em sua presenga, para os casos citados.

A susceptibilidade linear é discutida na segao (5.3) para valores de interagao intraclus-
ter distintos e varios valores de ng. A influéncia do campo transverso sob a susceptibilidade
linear também é analisada.

Na secao (5.4), sdo apresentados os resultados obtidos para os diagramas de fase de
temperatura por campo transverso, para o caso onde nao hé formacao de cluster (n, = 1)
[21] e para diferentes tamanhos de cluster. Os diagramas de fase também sao analisados
para um ng fixo e variando-se a interagao intracluster. Em todos os resultados obtidos
neste capitulo, a interacao intracluster admitida é a interagao ferromagnética (J, > 0)

entre primeiros vizinhos.

5.1 Parametros de Ordem Vidro de Spin

Os comportamentos do parametro de ordem vidro de spin ¢ e da autocorrelagao do
momento magnético do cluster r sao analisados em fungao da temperatura 7" para diversos
tamanhos de cluster, diferentes intensidades de interagoes ferromagnéticas intracluster e
também na presenca e na auséncia de um campo transverso I' aplicado. Para propésitos
numeéricos, os valores de J sao escolhidos de tal modo que Ty = 1 paraI' = 0, onde T} ¢é a
temperatura de transicao para a fase cluster de VS. Os resultados discutidos nesta secao
sao obtidos para o modelo 2S.

Para o caso de um tnico sitio (ny = 1), sem a formacao de cluster e sem a presenga de
um campo transverso (I' = 0), recuperam-se os resultados termodindmicos obtidos para o
modelo SK [15, 21], como pode ser visto na figura (5.1(a)) (curvas azuis - linha pontilhada).
Essas curvas representam o parametro de ordem VS ¢ e a correlagao r. Analisando
o parametro r sem a formagao de cluster e sem campo magnético transverso aplicado,
observa-se que ele permanece constante para qualquer valor de temperatura (r = 1), onde
o parametro r independe da temperatura, recuperando os resultados clédssicos [15]. O
parametro de ordem VS, para o mesmo caso (ny, = 1 e I' = 0), é zero a altas temperaturas
(fase paramagnética) e assume valores maiores que zero na temperatura de congelamento

Ty e abaixo dela (fase cluster de vidro de spin). Este parametro é usado para caracterizar
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a fase cluster de VS, isto é, para ¢ = 0 tem-se fase paramagnética e para ¢ # 0 a fase
cluster de VS.

As curvas restantes na figura (5.1(a)) representam os resultados obtidos para os
parametros ¢ e r aumentando o numero de sitios dentro do cluster, mas ainda sem a pre-
senga do campo transverso (I' = 0). Nessa figura, observa-se que aumentando o nimero
de sitios no cluster, o comportamento do parametro de ordem ¢ permanece o mesmo
(linhas preto - linha continua para ny = 3 e vermelho - linha tracejada para n, = 6),
isto é, o parametro de ordem VS é diferente de zero abaixo da temperatura de congela-
mento 7T e é nulo para temperaturas acima de Ty. Entretanto, o parametro r altera seu
comportamento na presenga de cluster. Isso pode ser visto na figura (5.1(a)), onde estao
plotados os graficos do parametro r em fungao da temperatura para ny = 3 (curva preto
- linha continua) e ny = 6 (curva vermelha - linha tracejada). Nota-se que aumentando o
tamanho do cluster, o parametro r passa a diminuir monotonicamente com a temperatura.
Isto se deve ao fato de que como ha mais de um sitio por cluster, a correlacao r pode
assumir outros valores além de 1, contrario ao caso sem cluster, onde r = 1 independente
da temperatura [15]. Todos os resultados obtidos nessa figura sao realizados para uma

intensidade de interacao intracluster da ordem J, = 1.

Figura 5.1: (a) Graficos dos parametros ¢ e r para J, = 1 e I' = 0, nos casos em que nao hé
cluster (ns = 1) e para os tamanhos de cluster ny; = 3 e ny = 6. (b) Graficos dos parametros
qgerpara J,=1el =0,5 nos casos em que nao ha cluster (ns = 1) e para os tamanhos de
clusters ny = 3 e ny = 6.

Pode-se notar também na figura (5.1(a)) que, ao aumentar o tamanho do cluster

mantendo a interacao intracluster constante (J, = 1), a correlagao r diminui. Isso porque,
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como sao consideradas interacoes entre primeiros vizinhos, quando se aumenta o tamanho
do cluster aumenta o niimero de primeiros vizinhos, logo, cada spin deve obedecer outras
interacgoes, fazendo com que a probabilidade dos spins a se alinharem ferromagneticamente
com todos os vizinhos diminua.

Os parametros ¢ e r também sao analisados na presenca de um campo transverso da
ordem I' = 0, 5 para os casos anteriores, isto é, para o caso onde nao ha formacao de cluster
(ns = 1) e para os tamanhos de cluster ny = 3 e ny = 6, com J, = 1. Estes resultados
estao representados na figura (5.1(b)). Nessa figura, observa-se que o parametro de ordem
VS mantém o mesmo comportamento observado sem a presenca de campo transverso, ou
seja, ¢ nulo acima da temperatura de congelamento e é diferente de zero em T e abaixo
dela. Porém, sua temperatura de transicao, isto é, quando o parametro de ordem VS
deixa de ser zero, é diminuida em relacao ao grafico com I' = 0 (figura 5.1(b), curvas azul
- linha pontilhada para ny = 1, preto - linha continua para ny, = 3 e vermelho - linha
tracejada para ng = 6). Observa-se também na figura (5.1(b)), que o parametro r, mesmo
para o caso sem formacao de cluster (curva azul - linha pontilhada), ndao assume o valor
constante (r = 1). O campo transverso I', como visto na segao (3.2), tem como funcao
inverter os spins do sistema. Desse modo, ele faz com que os estados magnéticos puros se
misturem, como consequéncia, r < 1 [21]. Para os casos em que hd formacao de cluster
(ns = 3 e ny = 6), aplicando-se o campo transverso, o parametro r diminui em rela¢ao aos
resultados com I' = 0. No limite de alta temperatura, os valores do parametro r tendem
aos valores obtidos sem a presenca de campo transverso. Isso porque, no limite de altas
temperaturas, as flutuacoes térmicas sdo mais relevantes do que as flutuagoes quanticas.

Na figura (5.2), tem-se os graficos dos parametros ¢ e r em funcao da temperatura
mantendo o niimero de sitios no cluster fixo em n, = 6 e variando a interacao intracluster
J, sem a presenca de um campo transverso (5.2(a)) e na presenca de um campo magnético
transverso (5.2(b)). Nessa figura, o valor de J foi escolhido de modo que Ty = 1 para
[' = 0 e interagao intracluster J, = 1. Na figura (5.2(a)), observa-se, para o parametro
de ordem ¢, que a medida que se aumenta a interacao ferromagnética intracluster a tem-
peratura de transicao também aumenta. Isso porque, quando aumenta-se a interacao
intracluster espera-se que a orientacao ferromagnética entre os spins dentro do cluster

seja fortalecida. Sendo assim, é mais facil fazer com que todos os spins no cluster se alin-
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hem ferromagneticamente. Consequentemente, o momento magnético do cluster torna-se
maior, favorecendo as interagoes magnéticas intercluster. Assim, é necessario uma tem-
peratura maior para destruir a fase cluster de VS. Nessa mesma figura, nota-se que, ao

aumentar a interagao intracluster .J,, o parametro » aumenta também, e o cluster torna-se

mals COe€SO.
I I T I T
i — Jo/T=1,00]] I — Jo/T=1,00]]
< Jol1=3,70 - Jol1=3,70
-~ Jo/J=6,16 -~ Jo/I=6,16
I — Jo/1=7,391] — Jo/1=1,39T]

Figura 5.2: (a) Gréficos dos parametros ¢ e r para ng = 6, para diferentes valores de J, e com
I' =0. (b) Graficos dos parametros ¢ e r para ng = 6 com J, varidvel para I' = 0, 5.

Na figura (5.2(b)), tem-se os graficos dos parametros ¢ e r para 0s mesmos casos
anteriores, porém, na presenca de um campo transverso da ordem de I' = 0, 5. Observa-
se, para o parametro de ordem VS, que na presenca do campo transverso, a temperatura
de transicao diminui, isto é, a fase cluster de VS ocorre para temperaturas mais baixas
na presenca de um campo transverso. A curva do parametro r também é diminuida em
relacao as curvas sem campo transverso. Fsses comportamentos indicam que o aumento do
campo transverso destroi a fase cluster de VS. Novamente, no limite de altas temperaturas,

os valores de r tendem aos respectivos valores obtidos sem a presenca do campo transverso.

5.2 Calor Especifico

Nessa secao, é analisado o comportamento do calor especifico para diferentes tamanhos
de clusters, bem como o seu comportamento na auséncia e na presenca de um campo
magnético transverso e a influéncia da interacao intracluster sobre o calor especifico.
Os resultados analisados nessa secao foram obtidos para o modelo 2S e para interagoes

ferromagnéticas intracluster (.J, > 0).
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Na figura (5.3), tem-se os graficos do calor especifico (C,) para diferentes intensidades
de interagao intracluster (.J,), para um cluster de tamanho fixo ny = 6, quando nao hd um
campo transverso aplicado (fig. 5.3(a)) e quando este estd presente (fig. 5.3(b)). Na figura
(5.3(a)), onde " = 0, observa-se o efeito do aumento da interagao intracluster .J, sobre o
comportamento do calor especifico. Para isso, o valor numérico de J foi ajustado de modo
que a temperatura de transicao T seja igual a 1, para os diferentes valores de .J,. Para
J, = 1,00 (valor baixo de J,), ocorre apenas um maximo na curva do calor especifico a
uma temperatura ligeiramente abaixo da temperatura de transicao T, resultado contrario
ao esperado para sistemas fisicos de VS (maximo acima de T e nenhuma anomalia na
temperatura de transi¢ao [17]). Quando J, é aumentado para 3,80, hd um deslocamento
do méximo de C, para temperaturas acima da temperatura de congelamento 7'y e uma
pequena descontinuidade em T;. Aumentando ainda mais a interacao intracluster J,
(para os valores J, = 6,00 e .J, = 8,40), observa-se uma separa¢ao maior entre o0 maximo
arredondado na curva do calor especifico, que ocorre a uma temperatura 7; acima de 7
e uma pequena descontinuidade na temperatura de transicao 7y = 1. Isso quer dizer, o
aumento da interacao intracluster J, evidencia a contribuicao de duas interagoes para o
comportamento do calor especifico. A primeira, que pode ocorrer em uma temperatura
T, acima da temperatura de congelamento, devido a correlacoes ferromagnéticas de curto
alcance e que é fortemente dependente de J, (interagao intracluster). A segunda, na
temperatura de congelamento, devido a transicao para a fase cluster de vidro de spin
(interagao intercluster). Esses resultados sdo qualitativamente semelhantes aos resultados
obtidos por Soukoulis [19]. Para J, pequeno, a contribuicao da interagao intracluster para
o calor especifico é relativamente pequena e ocorre em temperaturas nas quais os efeitos
das interacoes intracluster e intercluster estdao sobrepostos. Aumentando-se a interacao
intracluster, essa contribuicao passa a ser maior e hd uma separacao entre os dois maximos
do C,, um que ocorre a uma temperatura 7, acima de Tt e outro na temperatura de
transicao. Além disso, observa-se que aumentando a interacao intracluster, o segundo
maximo em 7, torna-se mais arredondado. Esse comportamento também é evidenciado
na figura (5.4), onde estao representados os graficos para o calor especifico em fungao da
temperatura para um cluster de tamanho ny = 3, sem a presenca de campo transverso

para os valores de interagdo intracluster J, = 11,2 (fig. 5.4(a)), na qual o méximo
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arredondado ocorre a uma temperatura 7, = 2,15 Ty, e para J, = 19,5 (fig. 5.4(b)),
onde o maximo devido a contribui¢ao intracluster encontra-se em 7, = 3,94 Ty. Nas
figuras (5.3) e (5.4), observa-se que aumentando a interacdo intracluster o calor especifico
diminui. Isso ocorre, pois o calor especifico esta relacionado a entropia [43, 44]. Sendo
assim, quando se aumenta a interagao intracluster, a desordem (entropia) diminui e, por

consequeéncia, o calor especifico também diminui.

1 \ 1 \
-- Jo/1=1,00 -- Jo/J=1,00
N C - Jo/J=3,80 3 - Jo/1=3,80
08 -~ —- Jo/J=6,00 081 C —- Jo/J=6,00
' — Jo/1=8,40 Y — Jo/J=8,40
1 A\ ,’ 1
1 ' | .
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P f
“ \ A // <
B h B S AN |
1 | B , N
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1 \ / - ~ 4
b \y/ ~
! N N Tl
,’ ‘\ // > N T~ _
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v | 1 |
1 2 3 4 5
T/
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Figura 5.3: (a) Gréficos do calor especifico em fun¢ao da temperatura para ns = 6, diferentes
interagoes intracluster J, para I' = 0. (b) Graficos do calor especifico em func¢ao da temperatura

e do parametro de ordem VS para ng = 6, .J, varidvel com I = 0, 5.

Os gréficos do calor especifico em funcao da temperatura para ng = 6, com os mesmos
valores de interagao intracluster J, usados na figura (5.3(a)), porém na presenca de um
campo transverso da ordem de I' = 0,5, sdo mostrados na figura (5.3(b)). O objetivo
desta figura é analisar o comportamento do calor especifico na presenca de um campo
transverso. Nesse grafico, estao plotados também os parametros de ordem VS para cada
valor de J,. Para as curvas dos parametros de ordem VS, observa-se, como discutido na
secao 5.1, que, na presenca de um campo transverso, a temperatura de transicao diminui.
Para o calor especifico, assim como no grafico da figura (5.3(a)), nota-se que também
ha a ocorréncia de um méximo arredondado a uma temperatura 7, (méximo devido
a contribuicao intracluster) e uma pequena descontinuidade em 7%, indicando também
duas contribuicoes para o calor especifico: a contribuicao intracluster e a contribuicao

intercluster. Com a presenca do campo transverso, observa-se que o maximo no calor

especifico em T, diminui. Essa caracteristica torna-se mais evidente a baixas temperat-
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uras, onde as flutuagoes quanticas sao mais relevantes. Observa-se, também, que ha um
ligeiro deslocamento deste maximo para a direita. Com relacao ao maximo na temper-
atura de transicao, este sofre um deslocamento para a esquerda. Portanto, na presenca
de um campo transverso, para o mesmo valor de J,, os dois maximos no calor especifico

se afastam, tornam-se mais separados.

0.4 04
03 0.3 .
C,02 C, 02+ :
0.1 01+ e
0 | | | | | 0 | | | | |
0 1 2 3 4 5 6 0 1 2 3 4 5 6
T/J T/

Figura 5.4: (a) Grafico do calor especifico em fungdo da temperatura para ngy = 3, J, = 11,2,
maximo devido a interagao intracluster em T, = 2,15 Ty. (b) Gréfico do calor especifico em

funcao da temperatura para ng = 3, J, = 19,5, maximo devido & contribuicao intracluster em
T, = 3,94 Ty.

Na figura (5.5), sdo apresentados os graficos do calor especifico para um valor fixo de
interacao intracluster (J, = 8,40) para os tamanhos de clusters ny = 3, ng = 6 e ny = 8,
sem a presenga de campo transverso aplicado (fig. 5.5(a)) e em sua presencga (fig. 5.5(b)).
Para analisar o comportamento do nimero de sitos no cluster (n;) sobre o calor especifico,
os valores de J foram escolhidos de tal modo que a temperatura de transicao seja T = 1
para I' = 0 para cada valor de n,. Na figura (5.5(a)), para ny = 3, observa-se um
maximo arredondado a uma temperatura acima de 77 e uma pequena descontinuidade
na temperatura de transicao. Para valores maiores de ns; (ny; = 6 e ny, = 8), hd uma
separacao maior entre esses dois maximos. Portanto, para uma mesma interacao J,, o

aumento do tamanho dos clusters torna mais evidente a contribuicao intracluster.
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Figura 5.5: (a) Graficos do calor especifico em fungao da temperatura para diferentes tamanhos
de clusters, com J, = 8,40 e I' = 0. (b) Graficos do calor especifico em funcao da temperatura
e do parametro de ordem VS ¢ para diferentes tamanhos de clusters, com .J, = 8,40 e com
r=0,5.

Na figura (5.5(b)), tem-se os graficos do calor especifico para os mesmos tamanhos de
clusters usados na figura (5.5(a)), porém em presenga de um campo transverso da ordem
de I' = 0,5. Os parametros de ordem VS também sao mostrados nessa figura e, como
discutido na secao 5.1, nota-se uma diminuicao na temperatura de transicao na presenca
de campo transverso. Nas curvas para o calor especifico, observa-se um arredondamento
maior em 7, e um ligeiro deslocamento deste maximo a direita. Nota-se, também, um
ligeiro deslocamento para a esquerda da descontinuidade em 7. Sendo assim, observa-se
uma separacao maior entre o maximo causado pela formacao dos clusters, maximo em 7,
e a descontinuidade na temperatura de transicao.

Na figura (5.6), sdo mostrados os gréficos do calor especifico, para valores distintos
de interacao ferromagnética intracluster e de tamanhos de cluster sem a presenca de
campo transverso (figura 5.6(a)) e na presenga de um campo da ordem de I' = 1,0 (figura
5.6(b)). Os graficos sao feitos de tal modo que a relagao T, = 1.3 Ty ¢ mantida quando
o numero de sitios no cluster e as interacoes intracluster sao alterados para os casos com
I' = 0 (figura 5.6(a)). O valor numérico de J foi ajustado de modo que 7y = 1 para
[' = 0, para os distintos valores de n;. Observa-se na figura (5.6(a)) que, aumentando-
se o nimero de sitios no cluster (ng), é preciso diminuir a interacdo intracluster para
manter o mesmo comportamento, ou seja, maximo arredondado devido a contribuicao

intracluster em 7, = 1.3 T7%. E importante notar que, para tamanhos de clusters maiores
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(ns = 6 ¢ ng = 9), a descontinuidade na temperatura de transicao T gradativamente
diminui. Desse modo, o comportamento de C,, corresponde ao comportamento esperado
para um sistema fisico de VS, ou seja, para tamanhos de clusters maiores o maximo esta
a uma temperatura 7, acima de 7} e nao apresenta nenhuma anomalia na temperatura

de transicao.

0,8 ‘ 0,8 : :
. --- ns=3; Jo/J=7,31
L --- ns=3; Jo/J=7.31 | L\ — ns=6; Jo/J=3,85 |
— ns=6; Jo/J=3,85 \
- ns=9; Jo/J=3,45

T/ T/

Figura 5.6: (a) Gréficos do calor especifico em funcao da temperatura para diferentes tamanhos
de clusters, com J, ajustado de modo que o mdximo arredondado esteja em T, = 1,3 T para
I' =0, onde Ty = 1. (b) Curvas do calor especifico para ns = 3 e n, = 6 para os mesmos valores
de J, porém com I' = 1,0. Nesta figura, os parametros de ordem sao mostrados indicando a
temperatura de transicdo para cada caso.

Na figura (5.6(b)), estao representadas as curvas do calor especifico e do parametro
de ordem VS para I' = 1,0 para os tamanhos de clusters ny = 3 e ny, = 6. Nas curvas
dos parametros de ordem VS, como mencionado anteriormente, hd uma diminuicao na
temperatura de transicao (quando ¢ deixa de ser zero). Para as curvas do calor especifico,
para os mesmos valores de interagao intracluster dos casos sem campo transverso, nota-se
que, na presenca de um campo transverso, a distancia entre o maximo arredondado em
T, e a descontinuidade em 7y aumenta. Isso indica que a presenca de efeitos quanticos
no problema desloca o maximo em 7T, para temperaturas maiores e a temperatura de
transicao para temperaturas menores, fazendo com que o maximo em 7, na curva de C,

ocorra para temperaturas muito acima de 20 — 30% de T7.
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5.3 Susceptibilidade Magnética

Outra grandeza termodinamica analisada para o modelo quantico de cluster de VS
fermionico é a susceptibilidade magnética linear. Essa ¢é analisada variando a interacao
ferromagnética intracluster J,, para um tamanho de cluster n, fixo, e também variando n
mantendo a interacao .J, constante. Esses casos sao investigados sem um campo transverso
[ aplicado e na presenca de um campo transverso. Os casos citados sao analisados para
o modelo 2S.

Na figura (5.7), estao representadas as curvas obtidas para a susceptibilidade linear
com uma interagao intracluster .J, = 1, nos casos onde néo ha formagao de cluster (ny, = 1)
e quando o tamanho dos clusters é ny = 3 e ny = 6, com I' = 0 (fig. 5.7(a)) e, para
0s mesmos casos na presenga de um campo transverso (fig. 5.7(b)). Para propdsitos
numéricos, na figura (5.7(a)), o valor numérico de J é escolhido de modo que a temperatura
de transigao seja Ty = 1 para os tamanhos de clusters em questao. Nessa figura, observa-
se o comportamento esperado para um sistema de VS, isto é, a curva da susceptibilidade
apresenta um pico bem definido na temperatura de transicao 7y. Este pico indica a

transigdo entre as fases paramagnéticas (¢ = 0) e a fase cluster de VS (¢ > 0).

0,5

Figura 5.7: (a) Gréaficos da susceptibilidade linear em func¢ao da temperatura, com .J, = 1 e
I' = 0, para o caso onde nao h4 formagao de cluster (ns = 1), e para tamanhos de cluster ng = 3
e ng = 6. (b) Gréficos da susceptibilidade linear em fungao da temperatura e dos parametros
de ordem VS, com J, =1e ' =0,5, para o caso sem cluster (ns = 1) e para ns = 3 e ns = 6.

A figura (5.7(b)) é plotada para o mesmo caso da figura (5.7(a)), isto é, com J, = 1

para os numeros de sitios dentro do cluster ny = 1, ny = 3 e ny, = 6, porém na presenca
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de um campo transverso da ordem de I' = 0, 5. Nessa figura, também estao representados
os parametros de ordem VS para cada tamanho de cluster considerado. Para as curvas
dos parametros de ordem VS, observa-se uma diminuicao na temperatura de transicao
quando I" é aplicado, como esperado (ver segao 5.1). A susceptibilidade linear, mesmo na
presenca do campo transverso, mantém o seu comportamento, isto €, apresenta um pico

bem caracteristico na temperatura de transicao 7.

1 \ 1 \

. -+ Jo/J=1,00 N - Jo/1=1,00

’_,.,-""’ K — Jo/l=1,16 -7 v X — Jo/J=1,16
LT N -- Jo/1=1,50| | L - N --Jo/1=1,50| |

U —- Jo/J=2,05 o N —- Jo/1=2,05

NN -~ Jo/1=3,19 ST N N —- Jo/J=3,19

X051 X0.5-
! ! !
00 0,5 1 1,5 2 00

Figura 5.8: (a) Gréficos da susceptibilidade linear em func¢ao da temperatura para o tamanho
de cluster ny = 6, diferentes intensidades de interagao intracluster .J,, com I' = 0. (b) Graficos
da susceptibilidade linear em funcao da temperatura para ng = 6, com J, variavel e I' = 1, 0.

Na figura (5.8), sdo mostrados os graficos da susceptibilidade linear para diferentes
intensidades de interacao intracluster J, para o tamanho de cluster fixo em ny = 6,
quando I' = 0 (fig. 5.8(a)) e na presenca de um campo transverso igual a I' = 1,0
(fig. 5.8(b)). Nota-se, na figura (5.8(a)), que a mesma caracteristica na susceptibilidade
para todos os valores de J, é mantida, ou seja, a susceptibilidade apresenta um pico bem
marcado na temperatura de transicao. Portanto, o comportamento da susceptibilidade
linear nao é afetado, mesmo quando ha formacao de clusters, o que concorda com os
resultados de Soukoulis [19]. Na figura (5.8(b)), onde I' = 1,0, sdo apresentadas as curvas
para a susceptibilidade linear e os parametros de ordem VS correspondentes. Para os
parametros de ordem, novamente observa-se que a temperatura de congelamento diminui
quando é aplicado um campo transverso. Para as curvas da susceptibilidade, mesmo na
presenca de um campo transverso, o0 maximo caracteristico na temperatura de transicao

¢ mantido. Portanto, o comportamento da susceptibilidade magnética nao é afetado na
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presenca de um campo transverso.

5.4 Diagramas de Fase

Os diagramas de fase de temperatura por campo transverso sao obtidos para o caso
onde nao h4 formacao de cluster, isto é, para ny = 1, no modelo de dois estados (modelo
2S) e no modelo de quatro estados (modelo 4S). Para tamanhos de clusters maiores (ns = 3
e ngy = 6), os diagramas de fase sdo realizados somente para o modelo 2S. A influéncia da
interacao intracluster J, sobre os diagramas de fase, bem como a influéncia do tamanho
dos clusters, também sao investigadas para o modelo 2S. Nessa se¢ao, é considerada a
interagao intracluster ferromagnética para todos os casos apresentados.

Para o caso ng = 1, os diagramas de fase obtidos a partir do modelo de cluster de VS
quantico concordam com os resultados obtidos por Theumann et al. [21] (figura 5.9(a)).
As linhas criticas marcadas separam a fase paramagnética, onde ¢ = 0, e a fase vidro
de spin, onde ¢ > 0. Para valores de campo transverso maiores, os modelos 2S e 4S
convergem para um mesmo ponto critico quantico [21], que corresponde ao valor critico
do campo transverso I'. = 2v/2J. Observa-se, nessa figura, para valores pequenos de
campo transverso, que diminuindo a temperatura a partir de uma fase paramagnética
chega-se a uma fase VS. Porém, para valores maiores de campo transverso, a temperatura
de transicao é menor. Isso indica que é preciso diminuir ainda mais a temperatura para
obter a fase VS; aumentando mais ainda o campo transverso nao ha transicao para a fase
VS. Isto significa que o aumento do campo transverso destréi a fase VS, assim como o
aumento da temperatura. O mesmo comportamento é observado para os modelos 2S e
4S. Entretanto, para o modelo 4S, a linha critica, a qual indica a transicao entre as fases
paramagnética e a fase VS, ocorre para temperaturas menores do que a linha critica para
o modelo 28S.

Aumentando o nimero de sitios no cluster para n, = 3, para o modelo 2S, observa-se
o mesmo comportamento na linha critica de transicao entre a fase paramagnética e, nesse
caso, a fase cluster de vidro de spin (figura 5.9(b)). As linhas criticas marcam a transicao
entre as fases paramagnéticas, a altas temperaturas, e a fase cluster de VS, abaixo de T%.
Para este caso, J foi escolhido de modo que Ty = 1 quando I' = 0. Novamente a linha

critica do modelo 2S converge para um ponto critico quantico para valores maiores de
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['. Observa-se também nessa figura, que diminuindo a temperatura a partir de uma fase
paramagnética, para I' pequeno, chega-se a uma fase cluster de VS. Aumentando o valor
de I', a temperatura de transicao é diminuida, assim como no caso sem a formacao de
clusters, e aumentando ainda mais este parametro, a fase cluster de VS é destruida.

A influéncia da interacao intracluster sobre os diagramas de fase de temperatura por
campo transverso também é analisada. Esses diagramas sao obtidos para os tamanhos de
cluster ng = 3 (figura 5.10(a)) e ngy = 6 (figura 5.10(b)), para diferentes intensidades de
interagoes ferromagnéticas intracluster e para o modelo 2S. Para propdsitos numéricos, o
valor de J ¢ escolhido de modo que a temperatura de congelamento seja igual a Ty = 1
para I' = 0 nos casos citados. Nota-se, nas figuras (5.10(a)) e (5.10(b)), que aumentando a
interacao intracluster, a fase cluster de vidro de spin também aumenta. Isto ¢, aumentando
J,, a temperatura na qual ocorre a transicao da fase paramagnética para a fase cluster
de VS é maior, sendo assim, a fase cluster de VS inicia para temperaturas mais elevadas.
Observa-se também que, com o aumento da interacao intracluster, a fase cluster de VS é
mantida para valores maiores de I'. Isto é, sao necessarias temperaturas mais elevadas e

[' maiores para destruir a fase cluster de VS.

2 ‘ ‘ ‘ — 1 ‘
F — Modelo 2S| | F 1
— Modelo 4S
] 0,81~ -
i 0,6 .
RN VAR ]
| 04l Cluster de VS B
0,2+ |
0 L L
3 0 0,5 1 1,5

VAl

(a) (b)

Figura 5.9: (a) Diagramas de fase temperatura versus campo transverso para os modelos 2S e
4S para ng = 1. (b) Diagramas de fase temperatura versus campo transverso para o modelo 2S
parans =3, J, = 1.

Na figura (5.10(a)), em comparacao com a figura (5.10(b)), nota-se que aumentando
o numero de sitios no cluster (de ny, = 3 para ny = 6), para os respectivos valores
de interacoes intracluster, a fase cluster de vidro de spin aumenta, ou seja, é preciso

temperaturas e campos transversos maiores para destruir a fase cluster de VS.

74



L b= O
s e Jof)=3, | - — Jol=3,
0.8 "--.,.\\ -- Jo/J=5,00 0.8 Y -- Jo/1=5,00 |
0.6 1 s . ]
T/ Cluster de VS N 1711 Cluster de VS . ]
’ . .
. N .
0.4 \ B 0,4 N e
\\ \
\\ < \\\ 4
0,2 \ B 0,2 \ e
| \
\\ 4 ‘\ i
0 ! \ L \ 0 ! ! ! a
0 0,5 1 1,5 2 0 0,5 1 1,5 2
I/ 7]
(a) (b)

2,5

Figura 5.10: (a) Diagramas de fase temperatura versus campo transverso para ns = 3, distintos
valores de J, e para o modelo 2S. (b) Diagramas de fase temperatura por campo transverso para
ns = 6, com J, variavel para o modelo 2S.
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Capitulo 6

Conclusao

Nesse trabalho, considerou-se um modelo tedrico de cluster de vidro de spin fermionico
em um campo magnético transverso I, cujos operadores de spin sao escritos em segunda
quantizacdo em termos de combinacgbes bilineares de operadores fermionicos [24]. Esse
modelo na presenca de um I' é um problema quantico devido a nao-comutatividade dos
operadores de spin e, portanto, necessita de ferramentas da mecanica quantica em seu
tratamento. O modelo considera interacoes aleatorias de alcance infinito entre momen-
tos magnéticos de clusters distintos (interagao intercluster), que seguem uma distribui¢ao
de probabilidades Gaussiana semelhante a do modelo SK. Além disso, sao consideradas
interacoes ferromagnéticas J, entre spins do mesmo cluster (interagoes intracluster). O
método das réplicas com aproximagao de simetria de réplicas [15], bem como a aprox-
imagao estética [11] sdo empregados para o tratamento das interacoes interclusters do
problema de cluster de VS fermionico em presenca de um campo transverso. O mod-
elo efetivo resultante desse tratamento é entao resolvido numericamente por meio de
técnicas de diagonalizagao exata. No presente trabalho, sao analisados os resultados para
o parametro de ordem VS (¢), a autocorrelagao do momento magnético total do cluster
(r), a susceptibilidade linear (x),o calor especifico (C,) e diagramas de fase T" versus I’
para diferentes intensidades de interacgoes intracluster .J,, tamanhos de cluster n; e campos
transversos.

O comportamento do parametro de ordem ¢ foi investigado para diferentes tamanhos
de clusters com uma dada interagao intracluster fixa (figura 5.1), e para diferentes inten-
sidades de interagoes intraclusters com um definido tamanho de cluster (figura 5.2). Esse
parametro foi investigado sem a presenca de um campo transverso e em sua presenca.

Para o parametro de ordem VS, obteve-se os seguintes resultados: ¢ é nulo para temper-
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aturas acima de Ty (temperatura de congelamento dos momentos magnéticos dos clusters)
e deixa de ser nulo na temperatura de transicao e abaixo dela, para todos os casos estu-
dados. A transicao entre a fase paramagnética, a altas temperaturas, e a fase cluster de
VS pode ser identificada através desse parametro.Para ¢ = 0 tem-se a fase paramagnética
e para q # 0, a fase cluster de VS. Na presenca de um campo transverso, observa-se que
a temperatura de transicao 7y diminui em relacao ao caso onde I' = 0. A autocorrelacao
de momento magnético total do cluster r, foi investigada para os mesmos casos citados
acima (diferentes J,, ng e I'). Essa correlagao é sempre igual a 1 paran, =1e ' =0, ou
seja, quando nao héa formacao de clusters e nem a presenca de campo transverso. Entre-
tanto, para um cluster de tamanho qualquer (ns = 3 ou ng = 6, por exemplo, ver figura
(5.1(a))), e também quando hd um campo transverso aplicado (ver figura 5.1(b)), esse
comportamento é alterado e r passa a depender da temperatura. Isso porque, quando ha
mais de um sitio no cluster e/ou quando I' > 0, a correlagao r pode assumir outros valores
além de 1. Para um dado tamanho de cluster e variando-se a interacao ferromagnética in-
tracluster observa-se que, a medida que essa interacao aumenta, r também aumenta. Isso
ocorre, pois, quando a interacao intracluster é aumentada, a orientacao ferromagnética
entre os spins dentro do cluster é fortalecida, tornando o cluster mais coeso.

Nas curvas da susceptibilidade linear obteve-se um pico bem caracteristico na tem-
peratura de transicao para todos os casos investigados, isto é, para diferentes J,, ng e
para' =0 e I' # 0. Mantendo uma dada interacao ferromagnética intracluster constante
e variando o tamanho do cluster, o comportamento da susceptibilidade linear nao é al-
terado, e a curva de x apresenta um pico bem marcado em 7;. Do mesmo modo, se o
tamanho do cluster é mantido fixo e J, é variado, o mesmo comportamento ainda é ob-
servado: pico caracteristico na temperatura de transicao. Esse comportamento é mantido
tanto na presenca de um I' quanto em sua auséncia. Esses resultados concordam com o
comportamento esperado para a susceptibilidade magnética de um sistema fisico de VS,
onde ocorre um pico bem caracteristico em T [2, 17].

Para um cluster de tamanho pequeno (ns = 3), a curva do calor especifico pode
apresentar um maximo arredondado a uma temperatura 7,, acima de T, e uma pequena
descontinuidade na temperatura de transicao. Entretanto, para tamanhos de clusters

maiores (ns = 6 e ng = 9, por exemplo, ver figura (5.6)), o grafico do calor especifico pode
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apresentar um maximo arredondado a uma temperatura 7;, e nenhuma marca em T,
onde T, ~ 1.2 — 1.4 T, como esperado para um sistema fisico de VS. Para um cluster de
tamanho fixo e variando a interacao ferromagnética intracluster .J,, observa-se que para
J, pequenos, a curva de C, apresenta um maximo abaixo de 7’ (comportamento contrario
ao esperado para um sistema fisico de VS). Aumentando J,, o0 maximo em C, desloca-
se para temperaturas acima de 7y e aumentando ainda mais a interacao ferromagnética
intracluster observa-se dois méximos em C,: um maximo arrendondado em 7, e uma
descontinuidade em Ty. Assim, nota-se que o comportamento de C, depende da interagao
J, e do tamanho do cluster. Na presenca de um I', o maximo arredondado em T, desloca-
se para a direita e a temperatura 7y para a esquerda. Dessa forma, a presenga de um
campo transverso aumenta a distancia entre as temperaturas 7, e 7. Isso significa que
a presenca de efeitos quanticos desloca o maximo no calor especifico para temperaturas
acima de 1.2 — 1.4 Ty.

Através do modelo proposto, foram obtidos diagramas de fase de temperatura por
campo transverso, os quais investigam as transicoes de segunda ordem entre a fase para-
magnética e a fase cluster de VS. Esses diagramas mostram que diminuindo a temperatura
a partir de uma fase paramagnética, encontra-se uma fase cluster de VS, para temperat-
uras e campos transversos baixos. Aumentando o campo transverso, as temperaturas nas
quais ocorrem a transicao para a fase cluster de VS tornam-se menores. Para valores de
campo transverso ainda maiores, a fase cluster de VS deixa de existir. Isso quer dizer que
a linha de transicao 7y decresce para um ponto critico quantico quando I' aumenta. Au-
mentando o tamanho do cluster, a temperatura de transicao ¢ aumentada e, é necessario
um campo transverso maior para destruir a fase cluster de VS. Aumentando a interacao
intracluster .J,, observa-se, pelos diagramas de fase, que a fase cluster de VS também
aumenta. Portanto, sdo necessarias temperaturas e I' maiores para destruir a fase cluster
de VS.

Assim, conclui-se que o modelo de cluster de VS fermionico em presenca de um campo
transverso consegue melhorar os resultados termodinamicos do problema. Em outras
palavras, o modelo melhora os resultados de C, e mantém o comportamento da suscepti-
bilidade linear em relagao ao modelo de VS de Ising em um campo transverso sem cluster.

Essas melhorias se devem a presenca da interacao de curto alcance .J, e ao tamanho dos
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clusters ny,. O comportamento dos diagramas de fase mostram que a linha critica que
separa as fases paramagnética e a fase cluster de VS converge para um ponto critico
quantico. Além disso, os efeitos quanticos introduzidos pelo I' deslocam o maximo em T,
na curva de C, para temperaturas maiores e a temperatura de transicao 7y para temper-
aturas menores. Esse resultado sugere que o comportamento observado na curva do calor
especifico para o sistema fisico de LiHo,Y_,F4, para pequenas concentracoes, onde T,
estd muito acima de Ty [31, 32|, pode ser devido a presenca de efeitos quanticos.

Como trabalho futuro, é possivel englobar outros efeitos no sistema de cluster de
VS fermionico, como efeito Kondo [9]. E possivel investigar também o mesmo modelo,
porém considerando interagoes intracluster antiferromagnéticas [18]. A estabilidade da
fase cluster de VS [37] também poderia ser investigada em um trabalho futuro. Outro
ponto para um trabalho futuro, caso a fase cluster de VS seja instavel, seria usar passos de
quebra de simetria de réplicas para restabelecer a estabilidade da fase cluster de VS [38].
Além disso, teorias que vao além da aproximagao estatica [45], poderiam ser utilizadas

para estudos futuros do modelo quantico de cluster de VS fermionico.
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Apéendice A

Integrais de Caminho Fermionicas

Neste apéndice, é apresentado o formalismo das integrais de caminho fermionicas,
utilizado ao longo da dissertagao, com base na referéncia [27].

Antes de introduzir de fato as integrais de caminho fermionicas deve-se definir os es-
tados coerentes. Estados coerentes sao autoestados dos operadores de destruicao. Devido
as propriedades de anticomutacao dos operadores de destruicao, é conveniente utilizar
numeros que também possuam essas propriedades de anticomutagao, ou seja, nimeros
que anticomutam. Esses nimeros sao chamados de varidveis de Grassmann, que podem

ser relacionadas aos operadores de criacao e destruicao da forma:

Co < Pq - or (A.1)

«

onde ¢! e ¢, sio operadores de criacao e destruicao, respectivamente, e ¢ e ¢, sao
geradores da &algebra de Grassmann associadas aos operadores de criagao e destruicao,
respectivamente. Conhecendo as varidveis de Grassmann, é possivel definir o espaco
generalizado de Fock como o conjunto de combinacoes lineares dos estados do espaco de
Fock com coeficientes na algebra de Grassmann. Qualquer vetor de estado no espaco

generalizado de Fock pode ser expandido da forma:

¥) = Xal®) (A.2)

onde x,, s@o varidveis de Grassmann e |¢) vetores do espago de Fock. A relacao de clausura

para os estados coerentes é dada por

[ T déudone=esioelpio) =1 (A3)
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onde ¢} e ¢, sao varidveis de Grassmann e |¢) e (¢| sao estados coerentes. Essa relagao
permite escrever qualquer vetor do espaco generalizado de Fock em termos dos estados
coerentes.

Para um entendimento melhor das integrais de caminho fermionicas, é necessario intro-
duzir o operador ordenamento temporal. Considere um sistema que em um tempo inicial
t; estéd em um autoestado |¥,(¢;)) do Hamiltoniano H. Sendo assim, o Hamiltoniano esté

sujeito a um campo externo dependente do tempo

A

Hy(t) =H+ U@t)O, , (A.4)

onde o campo esta ligado ao sistema através de um operador O, e os estados e operadores
estao na representacao de Shrodinger. Uma representacao conveniente para o operador
evolucao temporal é o ordenamento temporal do exponencial. O ordenamento temporal
do produto de um conjunto de operadores de criacao e destruicao dependentes do tempo,

denotados por {O,}, é definido

T[Oal (t1>0042 (tQ)"'OOén (tn)] = gpoapl (tm)oam (tm)"'Oapn (tpn) ) (A5)

onde ¢ ¢ —1 ou 1 para Férmions ou Bésons respectivamente e P é a permutacao de

1,2, ...,n que ordena o tempo cronologicamente
tpy > tpy > o>y, (A.6)

e que ordena os operadores de criacao a esquerda dos operadores de destrui¢ao (ordem

normal). O ordenamento temporal da exponencial é definido por

T o= @AW — Qi e—cAtM) p—eAltu—1) o —eA(h) ,—eA(to) : (A7)
M—o0

onde ¢ = % et, =t,+ne. Usando o ordenamento temporal do exponencial, o operador

evolucao temporal pode ser escrito como
~ - rt 1\ g4
Ut t;) =T ¢ o (A.8)

O desenvolvimento feito até aqui sera 1util para escrever a funcao de particao para um
sistema de muitos corpos em termos dos estados coerentes. A fungao de particao para um

sistema de muitos corpos é definida como
Z =Ty e PH1N) (A.9)
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onde H = H(c], ¢,) é6 um Hamiltoniano escrito em segunda quantizacio, pu é o potencial
quimico, 3 o inverso da temperatura e N é o operador ntimero, que faz a contagem de
particulas, N = Y° ¢l c,. O traco pode ser escrito com estados coerentes fermionicos da

forma

Tr A=Y (n|An) (A.10)

onde {|n)} é um conjunto de estados no espaco de Fock. Introduzindo a relacao de

clausura (A.3) antes do operador A na equacao (A.10), encontra-se:
TrA = Y / [T dé:déne e %0 (n]g) (o] Aln)
— [ TLdéudéne =500l A 3 ) nll0
_ /Hdgb;d¢ae‘za¢3¢a<—¢|A|¢> , (A.11)

onde ¢* e ¢, sao varidveis de Grassmann e |@) e (¢| sao estados coerentes. Logo, a funcao

de particao (A.9), pode ser escrita em termos dos estados coerentes da forma
7 = /H A" dpae Zabade (—ple BE-1N) gy (A.12)

O Hamiltoniano também deve estar escrito em termos das variaveis de Grassmann. Para
isso, deve-se introduzir o conceito de um operador f)(cT,c) em ordem normal, com os
operadores de criacao a esquerda dos operadores de destruicdo. A notacao de um oper-
ador em ordem normal é :0(cf, ¢):. Supondo H(c!, ¢) em ordem normal e expandindo a

exponencial desse operador, tem-se

P ] Z[gH(CT-/C)]n

n!
> e [H(c, o) > enH(c o)t e [H(c o)
:z% [EL!)] +z;[(n!)]_z; [51!)]
N T m{[ﬁ(a,c)]m_ (o} (A1)

. (-t ~
Os elementos de matriz do operador eH(¢"©) na base dos estados coerentes sdo represen-

tados por
(619 o) = (o] | T 40 16)) (A.14)
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e, sendo um operador A(cl, c,) escrito em ordem normal, podendo ser escrito na base dos

estados coerentes como

(B|A(ch,c)|¢)) = eXa 9 A(g7, ¢l,) (A.15)

eH(cl,e)

o operador e , na base dos estados coerentes, fica

eH(ct ¢ oL € RO
<¢|€ H( , )|¢/> — eZa ¢a¢a62a H(¢a/¢a) + 0(62) , (A.16>

onde o Hamiltoniano agora é escrito em termos de variaveis de Grassmann e ¢é assumida
uma aproximacao da ordem de 2.
Os elementos de matriz do operador evolucao temporal na base dos estados coerentes

fermionicos sao representados por
U(Shtsi bats) = (datsle# M D]g,1;) (A.17)

comparando essa expressao com o tltimo termo da equagao (A.12) e impondo as condigoes

de contorno antiperiddicas, ¢.t; = ¢o € @ity = —¢@7, é possivel identificar # como um
. R (tr—1; . . . .

tempo imagindrio: [ = W Considerando it = 7 e assumindo unidades de A = 1,

B =7y — 7, ¢ a funcao de particao pode ser escrita

O intervalo de tempo imagindrio 8 pode ser dividido em M fatias iguais de tempo de

largura €, ou seja,

Tf—TZ'
g = .
M

Assumindo 7; = 0, o que implica 7; = Me, a funcao de particao pode ser representada

(A.19)

por

. . " \M

2= [ TLdéidone e i (o] (exp —e(it = u)]) 1) (A.20)

Assumindo M grande e introduzindo M — 1 vezes o operador unitdrio (equacdo (A.3)),
pode-se separar cada etapa da evolucao do tempo imaginério, estabelecendo indices k(k =

1,2,..., M — 1) que especificam a ordem cronoldgica. Assim, a funcao de partigao fica

M-1

Z = / [ dondae 2050 / kH [T 0%, e Zh5" Bt
¢ =1

67

x (=] exp [—e(H — uN)]|@rs—1) {dni-]--
X d1) (1] exp [—e(H — uN)]|¢) (A.21)
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Admitindo condigoes de contorno antiperiddicas, ¢oo0 = ¢o € @)y = —¢%, € definindo

)

®a = —QPa, M, & expressao anterior assume a forma

M
z = Jin [ TTT]d0%sd0nse S tiates

(| exp [—e(F — uR)][éar1) T] (el exp [~ (T — 1) |p-n)
(] exp [—<(iT — X)) (A.22)

Devido a nao-comutatividade dos operadores de criacao e destruicao na equacao acima,
nao é possivel calcular os elementos de matriz diretamente. Para isso, supondo que H(c', ¢)
estd em ordem normal, utiliza-se o resultado encontrado na equacdo (A.16) e encontra-se

M
Z ~ lim / [TT1 dosndns e i Eadisdor

M —o0
k=1 «

M-1
X (=] : exp [—(H — pN)] : |¢as—1) exp { > D [bnkban-
k=2

—e(H(¢Z,k; (ba,kfl) - Mﬁbz,k(ba,kq)} }
< (1] : exp[—e(H — uR)] : +O(2)]) . (A.23)

Usando as condigoes de contorno antiperiddicas e a defini¢ao ¢, = —@a, a1, pode-se escrever

a equagao (A.23) como

M
z ~ Jin [ TTT]d6:sd0u

k=1 «

M
X exp {62 Z |:¢:;,k (M — M¢a,k1> + H (i (ba,kl)} } (A.24)
k=1

67

onde termos de ordem de £? sao desprezados. Dessa forma, a funcao de particao esta

escrita em termos de varidveis de Grassmann. A expressao (A.24) pode ser escrita em

*

uma notagao de trajetoria, onde associa-se ¢,

(T) e ¢po(T) com varidveis deslocadas por
um passo @, € Pak-1, respectivamente. Isso permite substituir H ((b;k;(éa,k—l) por

H(¢%(7); ¢a(7)). No limite M — oo, o somatério em k pode ser substituido por uma
¢a,k7¢a,k71 — ¢a(7—)_¢a(7_5)
3 3

integral em 7, com sendo identificada como 6%4%)(7’). Assim, a
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expressao (A.24) fica

7 - /¢ a(mzc%(o)Dwa(T)%(T))
< exp{— / dr (2¢ — Wda(r) + <¢z<f>,¢a<T>>)}, (A.25)

onde usou-se a notacao

bie. )= e}, o - A.
/¢>a(6)c¢>a(o) (%(T) MEHOO/HH ¢ k Dok ( 26)

k=1 «
O formalismo das integrais de caminho fermionicas possibilita o calculo da fungao de

particao para modelos fermionicos, tais como os descritos na segao (3.2) e no capitulo (4).
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