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CALCULO DA CONSTANTE DE DUREZA EM SISTEMAS FERROMAGNETICOS
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RESUMO

Um modelo de duas bandas para o magnetismo Ê usado para
calcular a constante de dureza em sistemas fprr:>magnéticos. Uma ba.!l.
da é estreita e degenerada, representando os elétrons "qu a s t+l o c a l j
zados". A segunda é larga contendo poucos elétrons itinerantes. A
susceptibil idade dinãmica transversa é calculada na aproximação de
fase randânica (RPA). A partir dos pô l o s da susceptibil idade dois
modos de ondas de spin são obtidos: um modo acustico e um modo õpti
co. O valor da constante de dureza da onda de spin acustica é esse.!l.
cial para satisfazer o critério de estabilidade ferromagnética em
T = OK. Mostra-se que levar em conta o aclopamento de intercãmbio
inter-atâmico entre elétrons das bandas estreitas é necessãrio para
que a constante de dureza assuma o valor experimental.

SUMMARY

MOTA, R. 1986. Stiffness constant in ferromagnetic systems. Ciência
e Natura,8:7-13.

A two-band model for the magnetism is used to calculate
the stiffness constant in ferromagnetic systems. One band is narrow
and degenerated, representing the "quasi-localized" electrons. The
s e c o nd one is a wide band containing ver) few itinerant electrons.
The transverse dynamical susceptibility is calculated within the
random-phase approximation (RPA). The value of the stiffness constant
of the acoustical spin wave is essential to satisfy the criterion
of ferromagnetic stability at T = OK. From the poles of the suscep
tibil ity two spin-wave branches are d e r iv ed : one acoustic and one
optic. It is shown that taking into account the interatomic exchange
coupling between electrons of the narrow bands is necessary for the
spin-wave stiffness constant to assume the experimental value.

I.INTRODUÇIíO

O estado de menor energia de um sistema ferromagnético p~
de ser exci tado de tal maneira que a densidade de spi n el etrõnico
local possa precessar em torno da direção de equilibrio da magneti
zação. Os modos normais dessas precessões são denominados ondas de
s p i n.

Assim sendo, ondas de spin, também chamadas magnons, sao
excitações elementares de metais ferromagnéticos que surgem além das
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exci tações de particulas simples jâ tratadas por nôs anteriormente
(Mota e Coutinho-Filho, 1). Tais excitações estão relacionadas aos
pares ligados elétron-buraco e são caracterizados pela dispersão d~
da pel a energ ia w (q) como uma função de vetor de onda q. Para p~
quenos valores de "li, isto é, magnons de grande comprimento de onda,
a relação de dispersao para ferromagnetos é da forma

w(q)=Dq2

onde O é a constante de dureza ("stiffness constant") da onda de
s p i n.

Neste trabalho incluiremos na descrição do sistema o ter
mo de interação de intercâmbio inter-atomico, de forma similar ao
realizado por Yamada e Shimizu (2) no câlculo de ondas de spin para
metais de t r a n s i ç ão . O fato de termos optado pela i nc l u s a o deste te.!:
mo, e não de outro, estâ associado ã procura de uma solução estãvel
para o estado fundamental ferromagnético do ferro em T = OK. O ter
mo de i n t e r a ç a o Coulombiano t n t er= a tôm t c o tenderia a desfavorecer o
ferromagnetismo, tornando o estado fundamental ferromagnético mais
i nstâvel a i nda.

Para tornar positivo o sinal da constante de dureza das
ondas de spin, critério de estabil idade para a s o l uç e o ferromagn~
tica, existem dois mecanismos principais: a inclusão do termo de i.!J.
tercâmbio inter-atômico e a consideração de hibridização com as ban
das sp, como mostrado por Muniz (3). Optamos no presente trabal ho
pelo primeiro caminho, porem, é provâvel que o segundo mecanismo tilJ!!.
bém contribua no mesmo sentido no que diz respeito ao sinal de Dac_
Como ressaltado anteriormente, o problema do caminho escolhido e
que o termo de interação de intercâmbio inter-atõmico é muito d i f i
cil de ser calculado a priori, e portanto, o tratamento usual finda
sendo quando possivel, o ajuste deste parâmetro afim de reproduzir

o valor conhecido de Dac'

11. HAMILTONIANO MODELO

O Hamil toniano modelo pode ser escrito na forma

+
H= E T~ .ca ca

1Joa 1J: j

onde c~ (Ca ) é o
10 10

de spin no s I t io i e banda a, n~ e ~~ são o numero ocupação e op~
10 1

radores de spin destes elétrons, respectivamente, Tij são a repr~
sentação de Wannier das bandas dos elétrons, Ua são os acoplamentos
coulombianos intra-bandas, JIL é o acoplamento de intercâmbio entre
eletrons itinerantes de uma banda lõrga I (largura à) e elétrons
"quasi-localizados" de uma banda estreita degenerada L (largura 1),

e J é o aco~lamento de intercâmbio inter-atômico entre eletrons da

+ 1/2 E U n. n. -2JIL E S~.S~ -2JE S~.SL,
1co a 1a 1-a i 1 1 i< j 1 J

operador aniquilação (criação) para um elétron

(1 )
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banda estreita.
A característica mais importante de nosso modelo é que am

bos os e l é tr o ns , itinerantes e quasi-localizados, são governados p~
10 mesmo nível de Fermi, uma caracter"istica a ser preservada em sis
temas de e l é tr o n s d itinerantes.

Hamiltoniano similar a (1) foi util izado por Mota e Couti
nho-Fil ho (1) para descrever o modelo de duas bandas para o magne
tismo do Fe e tendo sido obtido excelentes resultados em comparação
com vãrios dados ex p e r ime n t e i s , tanto para baixas como ai tas temp~
raturas.

Para o caso em que a largura da banda degenerada estrei ta
se aproxima de zero, os elétrons quasi-localizados tornam-se estri
tamente local i zados e o spi n S ; 1 local i zado surge e o modelo tor
na-se idêntico ao de Edwards (4).

111. ESPECTRO DE ONDAS DE SPIN

Ond as de s p i n , e n te nd i das c omo ex c i ta ç õ e s c o 1 e t i v as do
sistema, estão associadas aos zeros ao denominador da susceptibili
dade dinâmica transversa, a qual precisa portanto ser obtida ini
cialmente.

Para simpl ificar os c à l cu l o s assumiremos bandas do tipo
parabõlicas e a aproximação de massa efetiva. Alêm disso, assumire
mos estados de um elétron na banda e dois na banda degenerada L.

Os valores de
<n(l>;l/N E n(lk >, i.e.,<nI>;U.5 e <nL>;2.U,o o
são tomados de dados de aniquilaçào de pôsitron em Fe (Johnson, 5).
Os remanescentes quatro e l é tr o n s pertencem às bandas T2g e nao sao
relevantes em nossa anãlise. Da solução paramagnética em T O en

- 2 2/3 2contramos a relaçao mI*6 ;m~6 ; (9~ 17) (n/a), onde a e a cons
tante de rede do Fe bcc e a posição relativa das bandas é fixada.
No estado ferromagnético em T ; O temos Eo«nI>+<nL»;2.2 e <n~>;o,

L I I g o o
resul tando <nt>;2.0, <nt>;U.35 e <n~>;0.15.
Os parâmetros s â c tai s a colocar o nível de Fermi acima da banda L

no estado ferromagnético T ; O.
A susceptibilidade dinâmica do sistema pode então ser ex

presso por

[L" J-l[1 .• J-lX _ + ( q ,w ) X _ + ( q , w ) -

(2 )X_+ (q ,w)

ond e
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r:Ol-> ,,-1 [ ->i1LX_+(q,w~ - Ul + J(q~

e
Da ->

X_+ (q ,w) ( 1 I N) E [( < na > -

k k+q, ~

-: na »1 (w + (a

k ,t k
com

sendo o "sp1itting" de intercimbio entre as bandas.

Como mostrado por Herring (6), o zero no denominador da
eq (2) fornece o espectro de energias de excitações coletivas do
si stema. Dessa maneira, os p o l o s x_+(q,w) geram doi s modos de ondas
de spin, resultando um modo acustico e um modo õptico. A depende~
cia em q das ondas de spin dos dois modos podem ser obtidas em or
d em q 2

A expressão resu1 tante para o modo a cii s t i c o (wac) e simi
lar ã obtida por Yamada e Shimizu (2) utilizando o m ê toco de modos
normais na aproximação RPA. [ também concordante com a expressão o~
tida por Adamowicz (7) para o caso em que a banda estreita e a s sumj

da no limite atômico (~=D), representando os elétrons d estritamen
te localizados.

D modo a c ii s t i c o resu1 ta

= D q 2wac ac (3 )

onde Dac' a constante de d u r e za da s onda s de spin é expressa por

a2 2
I

nit I
J + nk~

Dac
o li nl : 1 "iJ2 I+ IN E E +
nl + lInl 3 (li n I + lInL) , k 2 k

I I I
1 E

nkt - nk~ ("iJ '~l'] +- ri
k III 3 (li n I + lInl)

t~, ntt + nt~
l l Lljl 1 n-> - n14-"iJ2 E ktE - N "iJE

k k -> lIL kk
(4 )

onde Jo e a constante de acop1amento entre vizinhos mais próximos e
a é a constante de rede.

D modo õptico pode ser escrito na forma
o D 2

Wo p o p q (5 )
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Embora este modo ainda não tenha sido estudada em suficiente deta
lhes, existem evidencias experimentais de que o mesmo existe e inte
rage com o acustico para vetores de onda suficientemente grandes
(Cooke et ali, 8).

IV. C~LCULO DA CONSTANTE DE DUREZA

Utilizando a parametrização proposta neste trabalho, ob
tem-se, a parti r da eq. (4),

Dac 23.962 Jo 10-39 + 1 (0.009 ó + 2.070 ~ +6:"6

10.950 ~2 ) 10-39
2.0 UL + 16 Jo + 0.022 Ó - 0.02 UI

(6 )

2sendo Dac expresso em Jm e~, ó,Uj ,UL e Jo em eV.
O nosso interesse e encontrar um conjunto de

que satisfaça ao mesmo tempo o valor conhecido de D em
-39 2 ac

o ferro, Da( = 0.5024.10 Jm (Strinnfellow, 9), a partir da eq.
(6) e outros resultados experimentais, tais como a temperatura cri
t i c a d e Cu r i e (T c = 1 044 K) e o mom e n to ma g ne t i c o em T = OK (2. 2 u BI

parãmetros
T = O pa r a

ãtomo).

A tabela I mostra o valor resultante de Dac' em T=OK, cal
culado a partir da eq. (4), assumindo sem interação inter-atõmica.
(Jo = O), para cada conjunto de parãmetros satisfazendo os valores
experimentais citados acima.

TABELA 1 - TABELA MOSTRANDO OS RESULTADOS NUMERICOS CBTIDOS PARA Dac
EM T = OK PARA CADA CONJUNTO DE PARAMETROS CONCORDANTES
COM OS RESULTADOS EXPERIMENTAIS. Dac EM J m 2 E OS DEMAIS
EM eV. J = Oo

~ Ó U I JIL UL D (10-39)ac

0.70 10.00 0.200 1 .080 0.429 -0.524
1 .00 10.00 0.200 1 .080 0.626 - O .803
2.00 7.50 0.200 0.805 1 .312 -1 .745

Pode-se observar da Tab. I que para nenhum conjunto de p~
râmetros abtem-se valores positivos de Dac' muito menos concordan
tes com o valor experimental conhecido. O fato de termos encontrado
valores negativos para Dac impl ica ser o estado fundamental ferr~
ma q nê t í c o instãvel em T = OK para quando não se toma em conta a in
teração inter-atômica para o ferro.

Considerando o termo de acoplamento de intercãmbio inter-
atômico vãrios conjuntos de parãmetros são obtidos, para os quais,
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sem este termo, não se obteve valores satisfatôrios para Dac. A in
trodução da i n t e r a ç e o de intercâmbio inter-at6mico a1 imina a insta
bi1 idade do estado fundamental f e r r orn a q n e t i c o em T OK para o nos
so modelo. A Tab. II mostra os resu1 tados o b t i d o s , a partir da eq.
(4) .

TAB EL A 11 - TABELA MOSTRANDO OS RESULTADOS NUMERICOS OBTIDOS PARA

Dac EM T ; OK PARA CADA CONJUNTO DE PARJiMETROS CONCOR
2DANTES COM OS RtSUl TADDS EXPERIMENTAIS. Dac EM J m e

OS DEMAIS EM eV.

t!. U I JIL UL JO
O (10-39)

ac

0.70 10.00 0.200 1.080 0.086 0.043 0.5024
1 .00 10.00 0.200 1 .080 0.190 0.054 0.5024

2.00 7.50 0.000 0.825 0.560 0.094 0.5024
0.20 5.00 0.000 0.550 0.010 0.024 0.5024

V. CONCLUSOES

A contradição acerca da estabi1 idade do sistema em T ; OK
surge por estarmos trabalhando com dois c r t t êr í o s diferentes. (1 pr..!.

meiro deles, muito usual, que nos gerou a temperatura crltica,oqua1
e essencialmente o criterio de Stoner modificado, e o segundo o câl
cu10 da constante de dureza das ondas de spin, pelo qual o sistema

ferromagnético somente seria estãve1 para Dac>O. Katsuki e Wohlfarth
(9) trataram esta questão conferindo especial atençâo ã relação das
propriedades magnéticas dos metais com os valores de Dac. Mostraram
também que é possível que através do critério de Stoner o sistema
apresentar estabi1 idade f e r r oma q ne t i c a , enquanto esse estado funda
mental é realmente instâve1. Eles conc1ulram ser o critério da cons
tante de dureza mais forte do que o de Stoner, e portanto a estabi

1 idade do sistema deve ser determinada pelo sinal de Dac' sendo es
tãve1 se Dac > O e instãve1 se Dac < D.

Outros trabalhos, como o de Wakoh et a1 (10) aplicaram a
teoria de Yamada e Shimizu (2), sem levar em conta o termo inter-
atômico, encontrando resu1 tados negativos ou muito pequenos para
Dac. Outros trabalhos nesta linha (Thompson e Myers, 11; Thompson e
Mook, 12; George e Thompson, 13) também não encontraram para o fer
r o r e sul ta dos s a tis f a tõ r i os.

No presente traba1 ho, util izando t êc n í c a s de funções de
Green, as excitações de uma partlcu1a do sistema foram calculadas
na aproximação Hartree-Fock e a susceptibi1 idade dinâmica transver
sa do sistema foi calculada na aproximação RPA. O espectro de ondas
de spin foi calculado obtendo-se dois modos em ordem q2 para longo
comprimento de onda, um modo ac~stico e um modo ôptico.
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Os cálculos da constante de dureza das ondas de spin fo
ram realizados, utilizando o modelo proposto, a partir dos conjun
tos de parãmetros concordantes com o valor do momento magnetico em
T = OK e com o valor da temperatura c r Lt ic a .

Mostrou-se, por fim, que sem 1 evarmos em conta os termos
de i n t er a çs o inter-atõmica nenhum conjunto de parãmetros razoável
foi encontrado. A inclusão deste termo imp1 icou em obtermos v a r i o s
conjuntos de parãmetros satisfatõrios, evidenciando portanto o p~
pe1 fundamental desempenhado pela interação inter-atõmica para e1 i
minar a suposta instabi1 idade do estado fundamental f er-r oma q ne t i c o
em T = OK encontrada por alguns autores.
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