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Modelo de Heisenberg

Magnetismo ===) Materiales con orbitales d o fincompletos
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Modelo de Heisenberg

Magnetismo ===) Materiales con erbitales dof incompletosj
e

Los electrones forman . .
Aproximacion
bandas estrechas —> tight-binding

Partimos del Hamiltoniano de N ; 1 b
electrones en un potencial periodico: H= _S_ €aCnCa T 5 E ‘nd.«wu'(,.(,,(u'( 3’

o ~ aBa'!
donde a = nko

1 p e? , ; N° cuanticos de
“;f V! — (11 (ll (73] ’A ’(’ ) x‘T = 7’| (l')('-"”/(.’. ) estados de Bloch

Consideramos la funciéon de Bloch de los electrones en una banda derivada de tales orbitales:

lkR-

. , 1 k-R

Representacion de Wannier



Modelo de Heisenberg

Partimos del Hamiltoniano de N
electrones en un potencial periodico: H = _5_ fn(,, a + = _S_ Va H'n'( C ,((.'( 3

oo’ 3

: + Interaction

Single-particle

—_— 7‘.r =)
) My = E Exly., Che
E E epe® F—B) b, cnp = E fRR'(R/

RR'o RR'oc

lrr’
B Dispersion de la energia €, de la banda

En el caso de orbitales fuertemente localizados — tgrp- = 0 para R # R’



Modelo de Heisenberg

Partimos del Hamiltoniano de N ; 1 b
electrones en un potencial periodico: H = _5_ €aCnCa T 5 _S_ ‘,.,‘1.«1'”'(,.(,,((.'( 3’
X -

oo’ 3

: + Interaction

Single-particle

1

_ T T
) i = 5 E VR,R,R|R,CR,;CR,o' CRL0' CR, 0
R R
12

Vi i = / &r / &r'¢* (r — R1)¢* (' — Ra)
2

o e
dmep|r — 7|

¢(r — R )¢(r' — R).

Note, that the Wannier (or atomic) orbitals and the single particle energies
are assumed to be independent of the spin quantum number ¢. This means
to neglect all spin-dependent effects deriving from spin—orbit coupling and
from the electrons in all other occupied bands of the solid, while here all spin
related effects derive from the interaction term.



Modelo de Heisenberg

1 &
Hint = 5 E VR,R,R|R,CR,sCR,yo' CRL0' CR) 0
R4 Roo
R'lR’Qo"
1272

~

Aproximacion de HF

|

2 términos
Directo Intercambio

Término Directo m=) Ry =R =Rand Rs =R, =R

Energia de interaccion
electrostéatica entre las densidades
de carga localizadas alrededor de
RyR”

E VRR’RR’E CRUCR' /CR'0'CRo
2 RE

[ Zc}igcRJZcL,a,cRxar =1 }
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Modelo de Heisenberg

1 P
Hint = 5 E VR,R,R|R,CR,sCR,yo' CRL0' CR) 0
R4 Roo
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Aproximacion de HF

|

2 términos
Directo Intercambio

Término de Intercambio == R; = R, = R and Ry = R| = R’

E :VRR’R'R E CRJGR, ' CRo'CR' &

[ ZCLJC-}{'O”CRU’CR’EF = — CLTCRTCI{’TCR’T — CLICRICI{;ICI@I — CETCRICL’ICR!T — CLICRTCITTCRJI }



Modelo de Heisenberg

Término de Intercambio

1
_ - Tt
Hx - 2 RZR; VHR’R'RZCHJGRIJfCRE!CR’H

aa’
S el s crorcrro = — clyrcaie] S O S S S SO
Ro“R'o' Ro'CR'g — CRTCRTCR!TCR!T CRICRICR;ICRJI CRTCRlCR:lCRfT CRICRTCR;TCR’I

¢, Qué significan los productos de estos operadores respecto al sitio R?

CJ{CT, CI c| : count the T, | electrons

c%cT = cIc | : counts the difference between | and | electrons

c];c 13 CICT : cause spin flips.
%K—J

[c#cl, cIcT] = cic'r — CICl (Conmutador)

Cumplen con las reglas de conmutacion momento angular !!
i ] . k R
[S 7SJ] =1€,;ij ) z,],k:x,y,z

St =87 +i8Y = c’{cl, ST =58%—-iSY = cIcT, S% = é(c‘;cT = cIcl)



Modelo de Heisenberg

Término de Intercambio

E VHR’R’RE chCh  CRoCRIG

aa’

ZCLJCL’E’CR&’CR’G = — CI{TCRTCI{'TCR"T — CLLCRICI{’lcR’l_ CLTCRlCL,lCRrT — CLICRTCL,TCer

o J
VT

Reescribimos en términos de SR = (Sﬁ, S;J?,’ Sﬁ)

4 \
) chac}wa,cmﬂcma o (S+SR, + SRS ,) 25%5% | /_, — _2Sp-Sp
oo’ \:::::::::::::::\— ——
/71 ; ' \
\ 5 CRoCRoCR/o'CR o’ |
\\ oo’ //

E VrRr' RR E CRUCL' /CR'¢'CRo
RR’ oo’



Modelo de Heisenberg

Hamiltoniano de interaccion

E
E VRRIRRI E CRO'CR' 1CR'0'CRo + H = E VRR’R'H E CRJCR' {CRoCR &

RR’ oo’ RR oo’

mm) | Hine = — Y Jrr'Sr Sw

RR/
R#R/

donde JRR/ _ /d37‘/d37‘, €2¢* ('r — R)¢(T — R’)¢* (‘T‘, s R’)¢(TI . R) Integral de
Ameg|r — /| intercambio

Luego, afladimos la contribucion de Zeeman y reemplazamos R por un subindice i

Hspin = Z JijSi S5 — gupHex Y SP

t#:

Hamiltoniano de Heisenberg



Modelo de Heisenberg

Hspin = — Z JijSi S — gupHext Z Si

iFj

Hamiltoniano de Heisenberg

Observaciones:

1) Distintos modelos:

1. the anisotropic Heisenberg model

Y At Rt}

Hapin = — > _ (Jij(S7SF + S¥SY) + J;3S752) , Jij # Jij,
(5]

173

2. the Ising model (with J;; = 0)

Hlsing = __5 J’L]S:S;’
t.7
11

3. and the XY model (J;; = 0)

Hxy = _ZJ,,-(S,-IS; + 575%).

t.7
177

2) Jij >0 —> Conf. Ferromagnética

]ij <0 — conf. Antiferromagnética

J,
A
Co
+ Fe Ni
Gd
0 7
Mn

- Cr




Ondas de espin

6.3 Spin Waves in Ferromagnets

Hamiltoniano de Heisenberg en aproximacion tight-binding:

SPm: —J Z S S _g/-"BHethSz

n.n.t,J

=T {§(Sj5;+8;5j)+sg‘s;} — gpupHext Y S7.

n.n.t,j

Interacciones sdlo
entre primeros vecinos

J J J J
N NN

Una sola integral
de intercambio

R-d R R+d
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6.3 Spin Waves in Ferromagnets

) o — z Qz &
Hspin = J Z {§(SZ+SJ +Si S_;i-)_‘_‘sz S]} —gﬂ'BHethSi'

n.n.t,j

Calculamos la energia del estado fundamental con H,,; = 0
N J

~

o) =11;155):

‘ EO = (‘I’O|H5pin|\po>
=—J )  (55|57|58):(55|S;|58); = —JvS’N

n.n.i,j

donde Vv = n°de primeros vecinos
N = n° de sitios de la cadena

[Z S3|To) = Z ks H |SS); = NS|¥o) }
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6.3 Spin Waves in Ferromagnets

Consideramos de nuevo el
hamiltoniano de Heisenberg general:  Hy;, = — Z JiiSiS; — gupHext Z SE
i

i
e

Y analizamos la ds : 1
5 - _ g .= : o N , .
Ecuacion de movimiento de §;: di = h[HSpm, S| = A (Hj x Sj)

con Hj;=>5.Ji;S;+ gupHexs

/

Elegimos H,,; = (0,0, H,,;)

Campo magnético
efectivo que actua
sobre el espin S
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6.3 Spin Waves in Ferromagnets

ds; i 1 o ds?
?— %[Hspin,Sj] __ﬁ(H X S) > h dt =10
de _— ) 3
— h— = — Y Ji (S¥55 — 575Y) + gupHexs S
n.n.i
Yy
fﬁ__ J:.: (S?8% _ g gz} _ H...S%
—'ldt— Zz](ij z‘j) GHUBLlextoO;
n.n.i

. - . Yy
A bajas temperaturas podemos reemplazar SJ? — (S;) ~ S (while (SJ?’),(SJ.) & S)
(cerca del ground state ferromagnético)

~
dS?
:> h dt'? = =5 Z v]z'j (Sf’ S S;’) +gI~LBHextS;'/ dSi . N
dsy n.n.1 > S Z S S _I_ g.U'BHextS
Al =-8 Z Jij (87 — SF) — guBHext ST e

_/
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6.3 Spin Waves in Ferromagnets

ds* _ g
. e + + + _ —ik-R; o+ Representacion
h dSiE ik-(R,
= % _ (g Joi (1 — ok (Ri—Ry) g | sk
T ( n;j ij ( - H—/) + gUBHext | O
n.i, p
i , 1 ik
Red cubica —— | huwp = 2J0S(1 — &) + guBHext, With Y = — Z elfd
(Jij =J paralos v pares de n.n. ) J d

Onda de espin = ! “A A &
(Magnon) I ! ‘[ ;‘ ,} I I :
Frecuencia — wy, 'Y Y & B \ D& -

Vectordeonda - k
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6.3 Spin Waves in Ferromagnets

Transformacion de Holstein-Primakoff ——— Representacién en nimero de ocupacion

¢, Cuanto se desvia S]? de su valor maximo §?

Se reemplazan los operadores Sji por ] 1/2 i 1/2
(o S i = _ t t
operadores bosonicos a;,a; mediante: Sj =+/25 {1 — —Eajaj} a;, Sj = \/2Saj {1 — -0 .aj}

2 28 9
)
I
Pero, se mantienen las relaciones de conmutaciéon del momento angular f{afa N
53

= [5],5;] =25 (f(ale;)a;0lf(ala;) — ol f(ala;)a;)

= 2(5 — ala;)

\
Sz = S —ala;

7 J

Determina la desviacion de S respecto al
operador n° de ocupaciéon (N° de excitaciones)
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6.3 Spin Waves in Ferromagnets

Transformacion de Holstein-Primakoff ——— Representacion en nimero de ocupacion

¢Cuanto se desvia §; de su valor maximo §?

Consideramos nuevamente el régimen de bajas temperaturas —» (a;aj) LS

(low-energy excitations)

Esto nos permite expandir f{a;aj}

de modo que:

= v25{1- LN . }aj ~ V25a;, and S; ~ /25a!

ﬁ Hepin = —J Z {S(aia;- + azaj) £.62 — S(aiag + a;.aj)}
n.n.t,j

~ —Ho4+J8 Z {a ai +al @ —aza;r—aTaJ}

n.7.1,]
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6.3 Spin Waves in Ferromagnets

Transformacion de Holstein-Primakoff

Hspin ~ —J Z {S(aia;f- + a;-faj) 162 — S(aia;r o a;-aj)}

n.n.t,Jj

~—Fo+JS E {a;-rai e a;aj aia;f- — aIaj ) Interacciones entre sitios vecinos
n.n.i,J l

1 kR,
Cambio de representacion —> a; = —Ze ik-Rip, aj \/_ Z ik-R; p,

Z aja; —UZ Z —i(k—k)-R; bJF —ybebk

mn.n.ij kk’
i
L
t 1 ik-R; —ik’-R;p T
Z az‘aj:Zﬁ Z e e b, b
n.n.ij kk' n.n.ij

- Z Z i(h=kD-R5 N eikdpl by = 0> ibl b
k

kk! d
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6.3 Spin Waves in Ferromagnets

Transformacion de Holstein-Primakoff

Hspin ~ —J Z {S(aia;- + a;-faj) 162 — S(aia;r o a;-aj)}

n.n.t,Jj

~—Fo+JS E {a;-rai e a;aj aia;f- — a;faj ) Interacciones entre sitios vecinos
n.n.i,J l

1 kR, 1 kR
Cambio de representacion — a; = —Y e F b, al = i > ek Ripl
VIV

Hepin = Eo +2JvS > (1 — ye)bibx = Eo + Y _ huwnbiby
k k

Hamiltoniano para ondas de espin en ferromagnets

%
Z Sj = NS Excitaciones colectivas
J — MAGNONES
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6.3 Spin Waves in Ferromagnets
Contribucion de Magnones al calor especifico

|
Para k < w/n sepuedeaproximar —— 1 —q,~1—(1— % E k- d|?) ~ k2
v
d

8JS
E(T) = FEq+ Z hwk.(bl,bw Distribucién de Bose-Einstein
k

= Eo +

14 i 5
I / hk—grm— 4k

- 5/2 Tmax
— EO + i M 133/2 1 da':
24\ 0

et —1

Q3"

l

Relacion de dispersion en 1D:

ha=4J|S|(1-cos(ka))

[;1; = ﬁakﬂ

T ~ 0K, hwp = ak? — o =2JSd?
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6.3 Spin Waves in Ferromagnets
Contribucion de Magnones al calor especifico

|
Para k < w/n sepuedeaproximar —— 1 —q,~1—(1— % E k- d|?) ~ k2
v
d

8JS
E(T) = FEq+ Z hwk.(bl,bw Distribucién de Bose-Einstein
k

= Eo +

14 i 5
I / hk—grm— 4k

- 5/2 Tmax
— EO + i M 133/2 1 da':
24\ 0

et —1

Q3"

l

Relacion de dispersion en 1D:

ha=4J|S|(1-cos(ka))

N Xy = 00 045 ., .5/

: dE(T kpT \/?
[CV(T) - dg-' ) V =const. - 0113kB ( ljl/ ) ]
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6.4 Spin Waves in Anti-Ferromagnets

S N S .
oy oy

Fig. 6.6. Linear chain with anti-ferromagnetic order, the Wigner—Seitz cell contains
two ions with opposite spin

® Mn lattice 1
O Mn lattice 2

x F

Fig. 6.7. Structure of the anti-ferromagnetic insulator MnFs

1
B Hopin=Jo » S-Sy :Z (5(5;2323 + 57:55;) +SfiS§j)

n.n.i,j n.n.ij

Ja>0
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6.4 Spin Waves in Anti-Ferromagnets

1 _ .
Hspin = Ja Z S1i- S = Ja Z (5(5?%523' + 51355;) + Sfisfj)

n.n.i,j n.n.ij

Transformacion de Si'; ~ N/ 250,1,;, Sl—z A QSCLL, fi = +S — G.L-ah' (sublattice 1)
Holstein-Primakoff ) 4 ~ \/98q,; S5 ~+/28al., S% = —S +ab.az (sublattice 2)
Low-energy excitations — (al.a1:), (al.a2) < S

‘ Hspin ~ Jo Z { o S(al{iau - o a;iaz,; + a1i02; + aj{iagj)}

n.n.tj

Hapin 2 Eo +2Ja0S y_ {Blibun + Blybon + i (8lbhe + Binban) |
AN k

N

Ee = 72./(‘1/,’\*'82 ¢ Energia del estado fundamental?
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6.4 Spin Waves in Anti-Ferromagnets

Hapin = Eo +2Ja0S > {blubin + blibor -+ 7a (b1ubh + busban) |

B J N J
e e
Excitaciones en Acoplamientos
cada sublattice entre sublattices
1A —_— b PR ’ bt 1’ o bT S N b
Transformacion Ok = UkO1k — VkOgg, Q) = UkDyp — VkD2k

de Bogoliubov B = b — 'Ukb];kv ﬁli - Ukb;k — uibir

— U} , Uk son coeficientes reales

— Los nuevos operadores cumplen las reglas de conmutacion de bosones

[k, o] = [Br, BL] = Ok, [o, Bir] = [k, BL] = [ok, Bl =0 —> w2 —v} =1

I
: bik = ukok + Uk,@,t, bok = kLS + VrQy, | Reemplazamos en Hgpin
I
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6.4 Spin Waves in Anti-Ferromagnets

— [ Hspin = —2J,vNS(S +1) + Z huwk (o) ax + BBk +1) ]
k

Hamiltoniano para ondas de espin en anti-ferromagnets

Relacion de dispersion ——  hwjp = QJaI/S(l - ’”."2)1/2

Para k < w/a —> 1—"‘yﬁwkg

I:> ﬁ{uk~k

—4JS

N pW T4,

213
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6.4 Spin Waves in Anti-Ferromagnets

me) | Hspin=—2Jo,vNS(S+1)+ Z huwk (o) ax + BBk +1)
k

Hamiltoniano para ondas de espin en anti-ferromagnets

Energia del estado
fundamental — Eo = (Yo|Hspin|¥o) = —2J,vN5? — QJaVSZ (1 =4f L.~ ’7;2‘-,)
YL s /

Energia de la e
configuracion Zero-point contribution
antiferromagnética (desviacion de Ej )

Thus, in the ground state, the magnon vacuum, the spins in the individual
sublattices are not perfectly aligned but slightly disordered.




iMuchas gracias!



