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Estudiamos las excitaciones localizadas en sistemas magnéticamente or
denados dopados con impurezas. Estas excitaciones han sido observadas es-
pectroscOpicamente en algunos casos. En trabajos anteriores (1’2) nos he-
mos ocupado de aquellas excitaciomes, cuyas energias caen fuera de la ban-
da de ondas de spin del sistema puro y estudiando el comportamiento de las
intensidades con que se observan estas excitaciones hemos podido explicar
la no observacidn en los espectros de infrarrojo lejano de modos localiza
dos, para cierto tipo de impurezas. -

En este trabajo nos ocupamos de las excitaciones, cuyas energias caen

dentro de la banda. Usando el método de las funciones de Green, analiza-
. e - ; AP

mos la variacidn de la energia del modo localizado con la variacidn de la
interaccidn de la impureza con sus vecinos, y la dependencia con la aniso-
tropia local de la impureza. Se estudian las intensidades de estos modos
para diversos valores de los pardmetros involucrados y la modificacién de
las mismas, con la inclusidn de un nimero creciente de vecinos.

Para describir nuestro sistema de momentos magnéticos localizados en
puntos fiQOS de la red e interactuantes entre si de a pares, se utiliza
como en (') el Hamiltoniano de Heisemberg m3s un té€rmino correspondiente a
la anisotropia.
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Con una impureza reemplazando un ion de la red, el Hamiltoniano se
convierte en:

H-Ho_-x'<5'z>5'z+ze.11:s'.s e=J'/3-1

2 2

J' y K' se refieren a la impureza.

Utilizamos las mismas aproximaciones que hemos utilizado en (}) para
el estudio de los modos fuera de la bamda.

a) Tomamos como @nica interaccidm importante, la que relaciona a un
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sitio con sus z primeros vecinos.

b) Dado que se utiliza el mftodo de las funciones de Green y éstas se
obtienen de sus ecuaciomes de movimiento, para desacoplar el siste
ma de ecuaciones acopladas que relacionan las funciones de un cier
to orden con las de un orden superior, se utiliza la aproximacidn
de fases al azar (R.P.A.) que consiste en reemplazar todos los ope
radores SZ por sus promedios en las expresiones finales.

c) Se le impone a la perturbacidn un rango finito, suponiendo que la
magnetizacidn es en todo sitio, salvo la impureza misma, la misma
que la del sistema puro.

En estas condiciones el problema de hallar los modos de energia loca-
lizados se reduce a hallar los ceros del determinante de una matriz M(3, %)
de orden (z+1), tal que MG = S'/S5.Go donde G y Go (" son las funciones de
Green del sistema impuro y puro respectivamente.

Nuevamente como en (1) centramos nuestra atencidn en el modo de sime-
tria sq (spin central y los spines de sus vecinos precediendo en fase y en
el mismo sentido, estando la mayor parte de la desviacidn en la impureza).

Las soluciones son reales cuando la energia del modo estd fuera de la
banda de ondas de spin no localizadas. Estos son estados estacionarios
(tiempo de vida infinita) dado que hemos despreciadc las posibilidades de
relajacidn, por ejemplo, via interaccidn magnon-magnon.

Por otro lado los modos cuyas energias caen dentro de la banda pueden
aiin dentro de la aproximacidn usada mezclarse con los estados del continuo.
Por 1o tanto los modos que calculamos utilizandec la aproximaciin de consi-
derar 5610 los z primeros vecinos, serdn modos virtuales que decaen al con
tinuo, ensanchandose por esta razdn. Cuando la energia del modo considera
do cae dentro de la banda, las Go que tienen denominadores del tipo uw? -
uqz, wq = energia de la banda del sistema puro, resultan singulares. Para
definir estas integrales se sigue el proceso usual, la energia es conside-
rada teniendo una pequefia parte positiva imaginaria, entonces las funcio-
nes de Green y por ende el determinante resultan complejos. El estado re-
sonante se dird que estd localizado para una energia para la cual la parte
real del determinante se anula.

Todos los cdlculos que siguen fueron hechos para el caso del MnF2 (an
tiferromagnético) como material puro.

En la figura 1 se grafica la energia del modo resonante como funcidn
de J' para distintos valores de la anisotropia local de la impureza, para
s' = 5/2.

Valores positivos y negativos de la anisotropia corresponden a una
tendencia de la magnetizacidn de la impureza a orientarse paralela o per-
pendicular al eje c¢ del cristal respectivamente. La anisotropia del MnF2
es tal que a = K/16 J a = 0.015 o sea se orienta a lo largo del eje c.
Del grafico se ve la extrema dependencia de la energia del modo con los
valores de la anisotropia, para valores usuales de &sta. Esta dependencia
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es importante porque la energia de anisotropia varia mucho de impureza en
impureza.

En la figura 2 se grafica lo mismo usando como parametro el spin de
la impureza para una amisotropia a' = K'/16J = 0.015. Se puede ver que la
dependencia es muy pequeiia.
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Fig.l Fig.2
Se grafica la energia del modo reso Se grafica la energia del modo reso
nante en funcidn de J'/J, el pardme  nante en funcibn de J'/J usando co-
tro es a' = K'/16J manteniendo fijo mo pardmetro S'/S para una anisotro
S' = 5/2 (MnF2) pia fija o' = K'/16J = 0.C15 (valor
del MnF))

~ Dado que el método de las funciones de Green nos permite obtener via
la parte imaginaria de la susceptibilidad compleja (1), las intensidades
de estos modos (transicidn dipolar magnética), mostraremos ahora algunas
de las formas de las bandas obtenidas para distintos valores de anisotro-
pla y constantes de intercambio. Usamos para ejemplificar valores de la
anisotropia o' = 0.61 fig.3 y o' =-0.30 fig.4 que corresponden a anisotro-
pias observadas para el Fe en MnF2 en la fase antiferromagnética y para la
fase spin-flop (H > 93 K Gauss) respectivamente. Podemos ver la gran dife
rencia de J' en los dos casos, para cbtener modos resonantes a la misma
energia y la diferencia de anchos de las curvas. Emn el gréfico 3 la loca-
lizacidén se debe a los pequeiios valores de J', o a la energia particular
en que se ubica el modo resonante; para J' no tan pequedios el modo cae cer
ca del pico de la densidad de estados del continuo.

Consideramos el efecto gue sobre la forma de la banda tendrd la inclu
sidn de un mayor nimero de vecinos. Como para obtener el tensor de suscep
tibilidad compleja sumamos sobre todas las funciones de Green del sistema
puro y consideramos modificadas por la presencia de la impureza s8lo las
(z + 1) funciones correspondlentes a impureza-impureza e impureza com sus
'z primeros vecinos, incluir mds vecinos 81gn1f1ca considerar modificadas
las funciones de Green que involucran vecinos mds alld de los primeros.

Se ve del grafico 5 y 6 que esto afecta muy poco cuando la 1inea es angos-
ta y sustancialmente si esta es ancha, como era de esperar dado el distin-
to grado de localizacidn.
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Fig.3

Se grafica lo mismo que en la fig.
4 para otros parametros.
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Fig.5

Se grafica la variacién de la forma
del pico con la inclusién de un ma-
yor nimero de vecinos
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Fig.4

Se grafica intensidad en funcidn de
energia, las energias estin medidas
en unidades de 1635 de modo que el
borde superior de la banda es w=
1.015 (MnF7)
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Fig.6

a) corresponde a considerar sdlo
distintas funciones de Green de im-
purezas con primeros vecinos.

b) agregamos primeros vecinos entre
si. c) Se agrega el grupo (100)



