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Motivacao

Motivacdo

v Compostos de Ce, como CeNij_xCuy (Marcano et. al.,
2007), CePd;_xRh, (Westerkamp et. al., 2009);

oy f :I'_-,'_

Ll 7
Vol b Y
2=,

Y

y A AL

-

v Composto LiHo,Y1_xF4 a baixas concentra¢des (Wu et. al.,
1993, Ghosh et. al., 2003, Quilliam et. al., 2007, 2008);

v’ Existéncia de Transicdes Inversas em alguns sistemas fisicos;

v
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Objetivos

Objetivos

v Analisar as propriedades termodindmicas do modelo com
cluster de VS na presenca de flutuagGes quanticas;

v Comparar qualitativamente com o comportamento
encontrado para o composto LiHo,Y;_xF4 a baixas
concentracoes;

V' Investigar as propriedades e mecanismos responsaveis pelo
aparecimento espontdneo de congelamento inverso;
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Introdugdo

Introducao

Vidro de Spin
v' Caracterizada pelo congelamento aleatério dos momentos
magnéticos abaixo da temperatura de congelamento T¥;

v Duas caracteristicas fundamentais: Desordem e Frustrac3o;
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Figura: (a) Representagdo de um sistema VS. (b) Representagio esquematica de uma rede

frustrada.
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Introducao

Vidro de Spin
v Pico no gréfico da susceptibilidade em func3o da
temperatura, dependente da frequéncia;

£ (emu/mole Mn)

=

Figura: Grafico da susceptibilidade linear em fungdo da temperatura para um vidro de spin
candnico (sistema CuMn (0.94%)) (Fischer and Hertz, 1991).

v
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Introducao
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Figura: (a) Graficos do calor especifico para o sistema de CuMn com 2.79% de Mn, onde o
maximo no calor especifico estd cerca de 20% acima de T (Binder and Young, 1986). (b)
Grafico do calor especifico para um sistema de LiHoxY1_xF4 com concentra¢ido de Ho igual a
x = 0.167, com maximo em T* = 0.18K e Ty = 0.13K (Reich et. al., 1990).
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Introducao

calor especifico (J/ K mol Ho)

Temperatura (K)

Figura: Graficos do calor especifico para sistema de LiHoxY1_xF4 com concentrages de Ho
x = 0.08, x = 0.045, e x = 0.018, onde para x = 0.045, T* = 0.15K e Ty = 0.043K (Quilliam
et. al., 2007, 2008).
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Introducao

Modelos Tedricos

v" Modelo Sherrington-Kirkpatrick (modelo SK) (Sherrington
and Kirkpatrick, 1978);

H:—ZJijsi'Sj_hZSi ) (1)
i) j

v' h é um campo magnético externo, S; varidveis de spin, que
podem assumir valores 1 e J;; sao varidveis aleatdrias que
obedecem uma distribuicdo de probabilidade Gaussiana:

v" Pico no grafico do calor especifico em fun¢do da temperatura
abaixo de Ty;

v Entropia negativa devido a aproximag¢ao de simetria de
réplicas;
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Introducao

Modelos Tedricos

v Soukoulis e Levin propuseram um modelo cldssico
considerando clusters correlacionados capaz de melhorar a
descri¢do termodindmica do VS (Soukoulis and Levin, 1978);

Ny Ne Nsp
H=— Z J,/)\SVS,\ — Z Z Jgsiysju ) (2)
<A v=1 i<j

v onde Jg- representa a interacdo de troca entre spins dentro
do cluster (intracluster) e J,\ a interagdo de troca entre
clusters (intercluster);

v" Pico em Tf na curva da susceptibilidade linear;

v" Méximo arredondado no grafico do calor especifico em
funcdo da temperatura acima de Ty;
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Introducao

Transicoes Inversas

v Transformacoes reversiveis entre uma fase ordenada e uma
desordenada;

v" Ha uma inversao da ordem natural do contelido entrépico
das fases envolvidas;

v’ A fase desordenada tem entropia menor que a fase ordenada;

v' Classificacdo: Derretimento inverso e Congelamento inverso

4
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Introdugdo

Introducao

TransicOes Inversas

v

v

\

Exemplos de sistemas fisicos: Isétopos de He, alguns
supercondutores e nano particulas de ouro;

Modelos para descricdo do derretimento inverso:

Modelo Blume-Capel:

H=-J> S +DZS (3)

<ij>

com S; =0, £1.
E necesséria a adicdo de um parametro de degenerescéncia:
r=1/k>1;
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Introducao

Transicoes Inversas
v" Modelos para a descricao do congelamento

v" Modelo Ghatak-Sherrington
- JySiS; +DZ$2 (4)
<ij>

v' Transicdo reentrante a partir da fase paramagnética (PM) a
fase vidro de spin (VS) sob aquecimento;

v Apresenta congelamento inverso espontaneamente;
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Introducao

TransicGes Inversas

v Modelo vidro de spin de Ising fermi6nico:
ﬁ:_zjijgigj_ﬂzﬁia (5)
i i

v" onde os operadores de spins atuam sobre o espaco de Fock
com quatro estados por sitio: dois estados ndo magnéticos
| 00) e |1]), e dois magnéticos |1 0), | 0 ));
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Campo Magnético Transverso

Sumario

@ Modelo Cluster de Vidro de Spin Fermidnico em Presenca de um
Campo Magnético Transverso
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Campo Magnético Transverso

Modelo Cluster de Vidro de Spin Fermionico

Modelo Cluster de Vidro de Spin Fermionico

v Analisar um modelo tedrico de cluster de VS Quantico no
formalismo fermibnico;

v" Considera interacdes desordenadas entre clusters distintos
(interagdo intercluster);

v" Interacdes entre spins pertencentes ao mesmo cluster
(interagdo intracluster), podem ser ferromagnéticas ou
antiferromagnéticas;

v Adicionar um campo magnético transverso que introduz
flutuagdes quanticas;
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Modelo Cluster de Vidro de Spin Fermionico

Modelo Cluster de Vidro de Spin Fermidnico

v" Hamiltoniano:
A=Y Un$8 - > #8087, —2r>Y N §;, L (6)
VA v ij v i

v Os operadores de spin s3o escritos em segunda quantizagdo
em termos dos operadores fermidnicos:

v
N

1, . 1
w =5 —hy) e S =g <C,-TTC:¢ + CLCIT) ; (M)
v onde n;, = c,TUc,-U € o operador nlimero e lera € Cjy Sa0 0S
operadores quanticos de criagdo e destruicdo,
respectivamente.

v" Espaco de Fock com quatros estados por sitio:
00), [10), [0 1), |14, )
e e L L R I VIDRO DE SPIN QUANTICO EM UMA FOF 31 de Maio de 2012 20 / 53




Campo Magnético Transverso

Modelo Cluster de Vidro de Spin Fermionico

Modelo Cluster de Vidro de Spin Fermidnico
v" O método adotado aqui faz distincdo entre dois modelos:

v" um que admite os quatro estados por sitio, mas exige uma
ocupacdo média de ng férmions por cluster, onde a ocupagdo
média é controlada através do potencial quimico p (modelo
irrestrito ou modelo 4S);

v/ e outro que permite somente os estados magnéticos,
restringe o operador de spin a um subespaco equivalente ao
espago dos spins (modelo restrito ou modelo 2S);
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Campo Magnético Transverso

Modelo Cluster de Vidro de Spin Fermionico

Modelo Cluster de Vidro de Spin Fermidnico

v Func3o de particdo no formalismo das integrais de caminho
fermidnicas:

Ne ns

27 X, i B )
z2(u = [ olgj.a | [I1] 52 e ruertl, (®)

v=1j=1

v onde os operadores fermidnicos s3o escritos em termos de
campos de Grassmann, com o funcional:

M
[ ot o= gim [TITT IT doju, adio, s 9)

k=1 j o=1,1

v/ e aacgao é

N ns

B
A= [ dT{ZZ 5 G0 |5 0] ¢jw(r>—H(¢*<v),¢(ﬂ)} ,

v i=lo=1,1
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Campo Magnético Transverso

Modelo Cluster de Vidro de Spin Fermionico

Modelo Cluster de Vidro de Spin Fermidnico
v" Potencial termodindmico: Q2 = —%(In Z(Jr))y

u)\;
v" A desordem é tratada através do método das réplicas:

InZ = limp_0 £ 1 , desse modo:

Ny 2 1 i
I | dJuAP(JV/\)/ | | | |*dxuje e /D[¢>*7¢>u]
/V)\ 3272 o LY 21 v

Jl2,)\ Ncl

B
Xexp{za: B — %: a +%:§\:JM/O dega(T)sia(T)} :

com
Bo = —/0 dr {quu(f) (— - u) bu(T) + ZZJ,;’S,Z;Y )SZX(T)

+2ry -y S;XV“(T)} ,
v i
T - B E R Ol ol ERSIVE RO AE e oGV IDRO DE SPIN QUANTICO EM UMA FOF 31 de Maio de 2012

(10)

(11)
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Modelo Cluster de Vidro de Spin Fermionico

Modelo Cluster de Vidro de Spin Fermidnico

v Realizando a média sobre a desordem e usando
transformacdes de Hubbard-Stratonovich, o potencial

termodindmico por cluster é obtido:

g 1) b B ) .
_— = ||m {221;‘/0' dTA dT Qaﬂ(TvT)fln/D[qbaa(ba] (12)

Ng n—0 n

B B
X exp |:/0 dr (Z B¥(7) + /0 dr'4J? Z Qap(T, T')S,fa(T)S,fB(T/))] } .
a af

As integrais funcionais podem ser resolvidas usando o método ponto de

sela, que resulta em: Qu (7, 7') = (TSIfa(T)SVZﬂ(T'» e
Qu,a(T, 7") = (TSZH(T)SZ4(T')).
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Modelo Cluster de Vidro de Spin Fermionico

Modelo Cluster de Vidro de Spin Fermidnico

v" Assume-se duas aproximagoes: Aproximacgdo estatica:
Qup(7,7') = Qap e esquema de um passo de quebra de
simetria de réplicas de Parisi: Qno = P,

Qup = @1, se I(a/a)=1(B/a), (13)
Qup = Qo, se I(a/a) #1(8/a), (14)

onde /(x) d4 o menor inteiro que é maior ou igual a x.

P @ O
i P @ Qo
& @ P
Qap = P @& & (15)
Qo Qi P &
Qg & P

V.
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Campo Magnético Transverso

Modelo Cluster de Vidro de Spin Fermionico

Modelo Cluster de Vidro de Spin Fermi6nico

v" Assim, o potencial termodindmico por cluster (2 = ,\%) em
. . . c .
termos dos operadores de spin para o modelo irrestrito fica:

B = 6 J? (P +a(Qf - @) - Q) - E/Dzm /Dv(e(z, v))a} , (16)

com 0(Z,v) = fD{Tre*mqef,f Dx = [%_dxexp(—x%/2)/V27 (x=2Z ,v ou &), €
Her = — 32 J2S7,8;, — 2hS, — 2rS) — >, Ny, onde

h=JV2(Q1 — Q)v + JvV2Qoz + J/2(P — Q)¢ . (17)
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Modelo Cluster de Vidro de Spin Fermionico

Modelo Cluster de Vidro de Spin Fermidnico

v Para a energia livre por cluster, para o modelo restrito, é
necessaria a adicdo da restricdo. Assim,
B2J (

BF — P2 4+ a(Q? — Q3) — Q?) —7/DZIn /Dv 0(Z, v)):| (18)

com Her = — 32, J2S;, 8}, — 2hS;, — 2r'S;,

v jv

v" Resultados numéricos;
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Resultados

Cluster de Vidro de Spin em Presenca de um Campo Transverso J

T T
1=0.0

L
08
06
04
02
. =
O 02 04 06 08 1 12 14

Ta

Figura: Parametros de ordem com 1P-QSR normalizados e susceptibilidade linear em funco
de T/J para ns =6, Jo/J = 3.80 e para [ = 0 (linhas sélidas) e I'/J = 0.5 (linhas pontilhadas)

Zimmer, Silva, Magalhaes, 2010). .
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Resultados

Cluster de Vidro de Spin em Presenca de um Campo Transverso

0.8

T I=2.00 1 T =200 o
151=339 I=0 RIS — T b)
TgI=5.00 - Jf1=5.00 -—-—-—-

Figura: Calor especifico versus T/J para ns =6 e Jo/J = 2.0, 3.39 e 5.0 para ['/J = 0.0 (a) e
I/J =1.0 (b) (Zimmer, Silva, Magalhaes, 2010).
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Resultados

Cluster de Vidro de Spin em Presenca de um Campo Transverso J

TfI=2.00 oo THI=0
MI/1=3.39

TA T4

Figura: Calor especifico versus T/J para ns =9 e Jo/J =2.0,3.39 e 5.0 para[/J =0 (a) e
I'/J =1.0 (b). Ao fundo, o comportamento de x correspondente a cada Jy (Zimmer, Silva,
Magalhaes, 2010).
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Resultados

Resultados
Cluster de Vidro de Spin em Presenca de um Campo Transverso J
T T .
0.6 L
$ o4l |
02 =4 andT =416 e |
n=6 andJ1=3.80 -
ni=9 and I /I=339 ——-—-
n,=12 and J/J=3.24
0 Lomsz
0 0.5 1 15 o
T ™

Figura: Calor especifico versus T/J para: (a) ns =4, 6,9 e 12 com Jo/J escolhido para
manter o mesmo T*/Tf =128 com I =0; (b) ns =6e Jo/J=38paral/J=0,05¢€e1.0
(Zimmer, Silva, Magalhaes, 2010).
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Resultados

Cluster de Vidro de Spin em Presenca de um Campo Transverso J

T4

12

08

0.6

0.4

02

n
n

_.n

T
=6 and Jy1=2.00
=6 and JyJ=3.39
=6 and JyJ=5.00

hE

PM .
G )
T ATy T
\ i
\\
1 I I 1 g I
as 1 ris I, 2 T, 05
I N2l

Figura: (a) Diagramas de fase T x I para ns = 6 e trés valores de Jo/J: Jo = 2.0, 3.39 e 5.0.
(b) Diagramas de fase T x I para Jy/J = 3.39 e trés valores de ns: ns =4, 6 e 9 (Zimmer,

Silva, Magalhaes, 2010).
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Resultados

Cluster de Vidro de Spin em Presenca de um Campo Transverso J

L8

T
ng=4 and J/J=4.165 -
1.6 |-n,=6 and Jo/T=3.800 i
ni=0 and J/1=3.392 - s
14 t-

1.2 =

T
)

08 PM =
06 - v B
0.4 sG 5 B
02 | 5 &

a I I 1
0 0.5 1 1.5 ¥y 2

in2)

Figura: Comportamento de Ty e T* em fungdo de I', onde ns e Jy/J sdo escolhidos para
manter T*/Tf = 1.28 (Zimmer, Silva, Magalhaes, 2010).
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Resultados

Cluster de Vidro de Spin em Presenca de um Campo Transverso

v" Modelo de Cluster de Vidro de Spin em um T;

v" O aumento de I aumenta a separacdo entre T* e Ty;

v" A presenca de I pode levar o C, a apresentar um maximo
muito acima de Tf, comportamento encontrado por Quilliam
et. al. para a liga de LiHo,Y1_xF4 a baixas concentrac¢des;

v" O modelo de cluster de VS em presenca de I' pode ser um
primeiro passo para o entendimento das caracteristicas
complexas desse sistema fisico.

v Resultados publicados em Physica A, vol. 389, p. 5594,
2010 (Zimmer, Silva, Magalhaes, 2010).
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Resultados
Congelamento Inverso para Cluster de Vidro de Spin Fermidnico em um

Campo Transverso
rr— ; ; ; ;
. =0, I/J=0.0 (@ Jpt=3 ) JgU=7.35 © Jg/=9 )
06} M b [SYRRIS M
Jfd=
08 Jp/J=9.00
0.4 14 s 4k B
0.6 - e o H
b = SG
04| | g I,r” /;
o2t | HF
0.2 ! - /
L L o L L L
1 15 25 1.26 209 248
LA ]

Morais, Magalhaes, 2011).
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Resultados

Congelamento Inverso para Cluster de Vidro de Spin Fermidnico em um
Campo Transverso

W=2.07, T/J=0.0 —— PM
=268, T/J=2.2 ,
0.6 ng=5 P 1
735 o
04 T T ,
Sing SG T
g [ w2094 o
02+ ~ SG 04 W SG:M 1
i o2 M AT5
o T 0 .
: 0.25 0.5
o / L L
0.15 0.3 0.45

T
Figura: Entropia em func¢3o da temperatura para ns =5, Jo/J = 7.35(Zimmer, Silva, Morais,

Magoalhae 0 .
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Resultados

Congelamento Inverso para Cluster de Vidro de Spin Fermidnico em um
Campo Transverso

1.5 T T T
ne=5 WJ=0.00 (b)
T/J=0.0 o ’ N
cng JpJ=7.35 T
11
05
ot . . .

05 1 oy 15 2

Figura: Calor especifico versus T/J para ['/J =0, ns =5 com Jy/J = 7.35 e virios valores de
o (Zimmer, Silva, Morais, Magalhaes, 2011) .

Aluna: Cintia Fernandes da Silva OrientadonY|Bl{ORBI=RY |\ QUANTICO EM UMA FOF 31 de Maio de 2012 38 /53



Resultados

Resultados
Congelamento Inverso para Cluster de Vidro de Spin Fermidnico em um

Campo Transverso
g o T
@ T m
g ! n=>5 i =5
e Ti=0.0 ) i /=00
B ~. =220 Jght=7.35 Jyd=3.00 3," / TA=0.5
~ ‘ 3 ;
(Tr wa=2.08 " o i =735 ‘.f
15k = o L U dgit=9.00
ving [ i 4
{
7.2 - ]’
;
1 i
0 b
S R | S NS o
| | | | L
05 T 1 15 05 1 L 25 3 3
39 /53

v x p/J para T/J = 0.5 (Zimmer, Silva, Morais, Magalhaes, 2011).

Figura: Ocupagio média por cluster v para ns =5 (a) v x T/J para Jo/J = 7.35 e (b)

31 de Maio de 2012
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Resultados

Congelamento Inverso para Cluster de Vidro de Spin Fermidnico em um
Campo Transverso

T . 0.4 ;
1+ ng=b - b, (
s @ dpuzas || yyumaoo @
D22
M M
™ Jy/d=9.00
0.2 4 86 b g
0.5 Jyd=7.35 ad ”
5G
M
Jyd=8.00
b PRI J
w ! ; ) b i |
() - i i \
0 I I I PN 1 0 L t \
o 05 1 5 2 25 3 35 27 3
Wy Wy

Figura: Diagramas de fase T/J versus yu/J sio exibidos para [/J =2.2 e ns = 5 com
Jo/J = 3.00, 7.35 e 9.00. (Zimmer, Silva, Morais, Magalhaes, 2011).
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0 02 04 06 08 1 12 14 16 18 2

Figura: C, em fungdo de T para [/J =2.2, ng =5 com Jy/J = 7.35 e vérios u (Zimmer,
Silva, Morais, Magalhaes, 2011).
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Resultados

Congelamento Inverso para Cluster de Vidro de Spin Fermi6nico em um
Campo Transverso

v' Diagramas de fase T/J x p/J, onde para uma certa regido
de u, um congelamento inverso surge;

v' As interacdes de curto-alcance alteram a linha de transicdo:
a regido VS aumenta com o aumento de Jy e uma transi¢do
reentrante de segunda ordem pode surgir;

v" O aumento de I destréi o congelamento inverso;

v Resultados publicados na revista Journal of Statistical
Mechanics, vol. 2011, p. P05026, 2011 (Zimmer, Silva,
Morais, Magalhaes, 2011.);
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Consideracoes Finais

Consideracdes Finais
v" Modelo de Cluster de VS na presenca de um campo
magnético transverso;
v Reproduzir o comportamento do C, para o composto
LiHo,Y1_xF4 a baixas concentracdes encontrado por
(Quilliam et. al., 2007; Quilliam et. al., 2008);

v Resultados publicados em Phys. A, vol. 389, p. 5594-5601
(Zimmer, Silva, Magalhaes, 2010);
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Consideracoes Finais

Consideragdes Finais

v" Andlise do aparecimento espontaneo de congelamento
inverso para o modelo proposto;

v Transicdo reentrante de primeira ordem entre as fases
PM/VS;

V' Interacdes de curto-alcance FE podem fazer com que
apareca transicdo reentrante de segunda ordem para um Jy
suficientemente grande;

v" Resultados publicados em Journal of Statistical Mechanics, v.
2011, p. P05026, (Zimmer, Silva, Morais, Magalhaes, 2011)

1
v
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Consideragdes Finais e Perspectivas

Perspectivas

Resultados em Andamento: Congelamento Inverso no Modelo Cluster de
Vidro de Spin com Interacao Intracluster Antiferromagnética

v Aparecimento espontdneo de congelamento inverso para
modelo de spins de Ising;

v" Modelo de cluster de VS com interacdo intracluster
antiferromagnética;
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Consideragdes Finais e Perspectivas

Congelamento Inverso no Modelo Cluster de Vidro de Spin
com Interacao Intracluster Antiferromagnética

T T
ng=4 n=48 Ng=.
7 ) e s (@
PM
“ | .
sG s
| i
) w !
i ! |
L ‘j /
! !
| . .
0.98 075 0.55
Jd Jd Jod
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Figura: (a) Diagrama de fase T/J x J;/J, em médulo, para diversos tamanhos de clusters ns.
Ao fundo, a entropia em fung3o da temperatura para ns = 8 com J1/J = 0.803. Os painéis (b),
(c) e (d) mostram a linha de primeira ordem em detalhes para ns.= 4,-8 e 20; respectivamente:
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Consideracoes Finais

Perspectivas

v Analisar as quantidades termodindmicas para o modelo
Cluster de VS com spins de Ising para interacdes intracluster
antiferromagnéticas;

v Estudar o aparecimento espontaneo de congelamento inverso
para o modelo restrito com interacdes intracluster
antiferromagnéticas;

v Realizar este estudo também para modelo fermiénico em
presenca de um campo [;
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Consideracoes Finais

Perspectivas
v Considerar interacdes intracluster entre primeiros e segundos
vizinhos Antiferromagnéticas para o modelo restrito;
v Assim, além de frustracdo nas interacdes, tem-se frustracdo
geométrica;
v Analisar o efeito da frustracdo geométrica nas propriedades
termodinamicas;

v Realizar esta andlise para o modelo fermi6nico;
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