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�E feita uma revis~ao sobre intera�c~oes hiper�nas, destacando-se as principais contribui�c~oes ao campo
hiper�no nos metais magn�eticos. A diagonaliza�c~ao num�erica do hamiltoniano hiper�no �e discutida,
e um exemplo de aplica�c~ao apresentado.

I Introdu�c~ao

Entende-se por intera�c~oes hiper�nas aquelas intera�c~oes

que envolvem multipolos magn�eticos e el�etricos nucle-

ares. Momentos de multipolo interagem com campos

el�etricos e magn�eticos, quer gerados dentro da mat�eria

condensada, quer por fontes externas, dando origem

ao espectro hiper�no. Em ordem de importância, as

intera�c~oes do tipo dipolar magn�etica e quadrupolar

el�etrica s~ao dominantes, e portanto as duas �unicas nor-

malmente evocadas na interpreta�c~ao do espectro hiper-

�no.

Neste artigo ser�a feita uma revis~ao das intera�c~oes

hiper�nas, tendo como ponto de partida o ��on livre.

Subsequentemente ser~ao discutidas as principais pecu-

liaridades destas intera�c~oes nos s�olidos, com particular

ênfase nos metais magn�eticos.

I.1 Spin e Momentos Nucleares

Estados nucleares s~ao caracterizados por um

n�umero quântico de spin I. Esta quantidade representa

o momento angular total do n�ucleo, isto �e, a soma dos

momentos angulares orbital, lk, e de spin, sk, de cada

nucleon (pr�otons e nêutrons). O vetor I pode ser escrito

portanto como:

I =
AX
k=1

(lk + sk) =
AX
k=1

jk (1)

onde A �e o n�umero de massa do n�ucleo. Veri�ca-se que

I ser�a inteiro sempre que A for par (por exemplo, o 4He

possui I = 0, o 6Li possui I = 1, o 50V possui I = 6,

etc.), e que ser�a semi-inteiro sempre que A for ��mpar

(por exemplo, o 55Mn possui I = 5=2, o 89Y possui

I = 1=2, etc.).

Existem algumas regras que determinam o spin do

estado fundamental de um n�ucleo [1]:

(i) Todo n�ucleo com Z (n�umero de pr�otons) par e N

(n�umero de nêutrons) par possui spin I = 0. Esta pro-

priedade decorre da tendência dos nucleons acoplarem-

se aos pares em um estado com spin zero;

(ii) O spin de n�ucleos com A ��mpar �e quase sem-

pre determinado pelo spin do nucleon desemparelhado,

pois os outros A� 1 acoplam-se de acordo com a regra

acima;

(iii) Em n�ucleos com Z e N ��mpares o spin �e de-

terminado pela soma dos spins totais do pr�oton e do

nêutron desemparelhados: jp + jn.

Distribui�c~oes de cargas e correntes nucleares s~ao ca-

racterizadas por momentos de multipolos que, por sua

vez, interagem com campos eletromagn�eticos, quer ge-

rados dentro da mat�eria, quer aplicados externamente.

Esta intera�c~ao �e o que chamamos intera�c~ao hiper�na.

Do ponto de vista das principais t�ecnicas experimentais

aplicadas ao estudo das intera�c~oes hiper�nas, considera-

se o spin e os multipolos nucleares como parâmetros

�xos [1].

Momentos nucleares podem ser obtidos

considerando-se os potenciais gerados pelas distri-

bui�c~oes de cargas e correntes em um dado n�ucleo.

Se a distribui�c~ao de carga de um n�ucleo (isto �e, a dis-

tribui�c~ao de pr�otons) for dada por �(r0), o potencial

eletrost�atico gerado em um ponto r do espa�co ser�a [2]:

V (r) =
1

4��0

Z
�(r0)d3r0

jr� r0j
(2)

De forma an�aloga, se a distribui�c~ao de correntes for

J(r0), o potencial vetor correspondente em um ponto r

ser�a:
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A(r) =
�0
4�

Z
J(r0)d3r0

jr� r0j
(3)

Os integrandos de ambas as express~oes podem ser ex-

pandidos [2] para obtermos os termos dominantes. Para

o potencial eletrost�atico tem-se:

V (r) �=
eQ

4��0

1

r3
(4)

onde eQ (e a carga fundamental) �e o chamadomomento

de quadrupolo el�etrico do n�ucleo, dado por:

eQ �

Z
�(r0)r02

1

2
(3cos�2 � 1)d3r0 (5)

sendo � o ângulo entre r e r0.

Para o vetor A obt�em-se:

A(r) �=
�0
4�

�� r

r3
(6)

onde � �e o momento de dipolo magn�etico do n�ucleo:

� �
1

2

Z
r0 � J(r0)d3r0 (7)

Estas duas quantidades caracterizam as distri-

bui�c~oes de cargas e correntes nucleares. Elas intera-

gem com campos eletromagn�eticos e d~ao origem �as in-

tera�c~oes hiper�nas. N�ucleos para os quais Q = 0 pos-

suem distribui�c~ao de cargas esf�erica. Se Q > 0 a dis-

tribui�c~ao ser�a alongada sobre o eixo z (eixo de quan-

tiza�c~ao), e se Q < 0 a distribui�c~ao ser�a achatada em

rela�c~ao a z.

O momento magn�etico �e diretamente proporcional

ao spin do n�ucleo [1]:

� = gn�nI (8)

onde gn e �n s~ao, respectivamente, o fator-g nuclear

(associado aos estados orbitais e de spin de pr�otons e

nêutrons dentro do n�ucleo) e o magneton nuclear (igual

a 5; 05084� 10�27 J/T, ou 3; 15245� 10�8 eV/T).

A raz~ao giromagn�etica de um n�ucleo, n, se relaci-

ona com o fator-g e o magneton nuclear atrav�es de:

n =
gn�n
~

(9)

Assim como gn, o fator giromagn�etico n �e uma \assi-

natura magn�etica" de cada is�otopo.

II Intera�c~oes Hiper�nas em
�Ions Livres

Considere um n�ucleo em um �atomo ou ��on livre.

Os el�etrons das camadas incompletas produzir~ao um

campo magn�etico B no s��tio do n�ucleo que interagir�a

com o seu momento magn�etico, �, de acordo com [3, 4]:

Hm = �� �B = �gn�nI �B (10)

O campo magn�etico B, como ser�a discutido abaixo,

relaciona-se com os momentos orbital e de spin do

�atomo.

Adicionalmente, ��ons com camadas incompletas ge-

ralmente apresentam uma deforma�c~ao espacial de car-

gas, que gera no s��tio nuclear um gradiente de campo

el�etrico. Conseq�uentemente, se o is�otopo em quest~ao

possuir um momento de quadrupolo el�etrico n~ao nulo,

haver�a uma intera�c~ao de natureza el�etrica que poder�a

se tornar detect�avel no espectro hiper�no. Esta �e cha-

mada de intera�c~ao quadrupolar el�etrica. Contudo, por

envolver coordenadas espaciais, esta contribui�c~ao �a in-

tera�c~ao hiper�na n~ao �e facilmente traduz��vel em termos

de operadores de spins, como na Eq. 10. No entanto,

tal representa�c~ao pode ser alcan�cada atrav�es de um po-

deroso teorema da Mecânica Quântica, o teorema de

Wigner-Eckart [3].

Deve-se mencionar ainda, que nem todos os is�otopos

est�aveis possuem momento magn�etico (ou spin) dife-

rente de zero, como �e o caso do 92Mo (14,8% abun-

dante), do 84Sr (0,56% abundante), do 48Ti (73,7%

abundante), entre outros. Estes is�otopos s~ao portanto

\invis��veis", do ponto de vista da intera�c~ao 1.

Finalmente, enfatizamos que mesmo as camadas fe-

chadas dos �atomos possuem uma contribui�c~ao impor-

tante ao campo hiper�no do ��on livre, chamada de po-

lariza�c~ao do caro�co, que tem a sua origem na intera�c~ao

de troca entre os el�etrons destas camadas e aqueles das

camadas incompletas.

II.1 Contribui�c~oes ao Campo Magn�etico

A principal contribui�c~ao ao campo magn�etico no��on

livre prov�em do momento orbital dos el�etrons das ca-

madas incompletas. Obviamente, se a camada estiver

completa ou vazia, esta contribui�c~ao ser�a zero. Esta

contribui�c~ao pode ser escrita como [5]

BL
hf = �2

�0
4�

L

< r3 >
(11)

onde L �e o momento angular orbital da camada, e

< r3 >=<  jr3j > o valor esperado do cubo do raio

da camada. Esta contribui�c~ao pode chegar a centenas

de tesla em algumas terras raras pesadas.

Existem v�arias contribui�c~oes ao campo hiper�no de-

vidas ao spin dos el�etrons das camadas iônicas. A mais

simples delas �e a dipolar, dada por [5]:



Revista Brasileira de Ensino de F��sica, vol. 22, no. 3, Setembro, 2000 355

Bsd
hf =

�0
4�

2�B
< r3 >

�
L(L + 1)(S � J)� 3(L � J)(L � S)

J(J + 1)
J

(12)

onde J = L+ S �e o momento total da camada, e

� =
2l + 1� 4S

S(2l � 1)(2l + 3)(2L� 1)

Nesta express~ao, l �e o momento angular de um �unico

el�etron na camada, e L e S s~ao os momentos orbital e

de spin da camada. Esta contribui�c~ao �e normalmente

pequena em compara�c~ao com as outras.

Outra contribui�c~ao de spin �e o campo de contato de

Fermi, que deriva da presen�ca de el�etrons s no n�ucleo:

Bsc
hf = �

�0
4�

8�

3
2�Bj (0)j

2s (13)

onde s �e o spin de um �unico el�etron, e j (0)j2 a ampli-

tude da fun�c~ao de onda no s��tio do n�ucleo.

Em camadas atômicas do tipo s cheias, a intera�c~ao

de troca entre os el�etrons destas camadas e aqueles das

camadas incompletas, leva a um desbalan�co na den-

sidade eletrônica no s��tio do n�ucleo, criando a contri-

bui�c~ao chamada de polariza�c~ao do caro�co. Esta contri-

bui�c~ao �e uma esp�ecie de diferen�ca dos termos de contato

para el�etrons \up" e el�etrons \down":

B
sp
hf = �

�0
4�

8�

3
2�B(j "(0)j

2 � j #(0)j
2)s (14)

Estas s~ao as principais contribui�c~oes ao campo hi-

per�no nos ��ons livres. Todas essas contribui�c~oes de-

vem ser superpostas e, obviamente, aparecer~ao como

um �unico campo:

Bhf = BL
hf +Bsd

hf +Bsc
hf +B

sp
hf (15)

O hamiltoniano dipolar magn�etico do ��on livre ser�a

portanto dado pela Eq. 10, com B dado pela Eq. 15.

II.2 Intera�c~ao Quadrupolar El�etrica

Como mencionado anteriormente, camadas

eletrônicas com momento angular diferente de zero

apresentam uma deforma�c~ao espacial que geram no

s��tio nuclear um gradiente de campo el�etrico. Este,

por sua vez, interage com o momento de quadrupolo

el�etrico do n�ucleo, Eq. 5, e contribui para o campo

hiper�no. No ��on livre, o hamiltoniano quadrupolar

el�etrico ser�a dado por [1, 5]:

c

HQ = eQ
@2V

@z2
3(J � I)2~�4 + 3

2 (J � I)~
�2 � J(J + 1)I(I + 1)

2J(2J � 1)I(2I � 1)
(16)

d

onde @2V=@z2 �e a componente z do gradiente de campo
el�etrico, tamb�em denotado por Vzz. No ��on livre,
F = J + I �e um \bom n�umero quântico", e J � I pode
ser substitu��do por:

J � I =
1

2
(F 2 � J2 � I2)

A intera�c~ao hiper�na total no ��on livre ser�a dada
por:

Hhf = Hm +HQ (17)

Assim como Hm pode ser visualizado como um tor-
que do campo magn�etico sobre o momento magn�etico
do n�ucleo,HQ representa um \torque adicional" do gra-
diente de campo el�etrico sobre a distribui�c~ao de cargas
nucleares. Este torque adicional muda os n��veis de ener-
gias hiper�nas, e pode se tornar vis��vel no espectro hi-
per�no.

III Intera�c~oes Hiper�nas nos

S�olidos

Em um s�olido, as contribui�c~oes ao campo hiper�no dis-
cutidas nas se�c~oes anteriores s~ao modi�cadas pela pre-
sen�ca de outros��ons. �E precisamente este fato que torna
o estudo das intera�c~oes hiper�nas �util �a Ciência dos
Materiais, �a Qu��mica e �a Mat�eria Condensada, de uma
forma geral.

Em um s�olido lidamos n~ao com um, mas com
um n�umero imenso de ��ons (tipicamente 1023 por
cent��metro c�ubico), e quando nos referimos a grandezas
iônicas, como por exemplo ao momento magn�etico de
um ��on, estamos na verdade nos referindo ao seu valor

m�edio t�ermico, obviamente uma quantidade estat��stica.
Este �e dado por [4]:

< � >= gJ�B

P
mme�Em=kBT

Z
(18)

onde gJ �e o fator de Land�e, Z a fun�c~ao de parti�c~ao
e Em representa as autoenergias magn�eticas do ��on no
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s�olido. A magnetiza�c~ao do material ser�a proporcional
a < � >.

A importância da presente discuss~ao para as in-
tera�c~oes hiper�nas nos s�olidos reside no seguinte fato: a
contribui�c~ao ao campomagn�etico hiper�no em umdado
s��tio nuclear em um s�olido ser�a proporcional a < � >,
e n~ao a �. Esta �e uma diferen�ca dram�atica com rela�c~ao
ao ��on livre, pois neste �ultimo a existência de momento
magn�etico depende somente da existência de camadas
eletrônicas incompletas, ao passo que no s�olido, � pode
ser diferente de zero, mas < � > ser nulo! Por exem-
plo, em um s�olido paramagn�etico n~ao met�alico (como,
por exemplo, o sal de gadol��nio Gd(C2H5SO4)3�9H2O)
< � > deriva da aplica�c~ao de um campo magn�etico ex-
terno, e segue uma fun�c~ao de Brillouin [4]. O campo
hiper�no magn�etico, por sua vez, ter�a uma contribui�c~ao
devida ao campo aplicado e outra devida �a magne-
tiza�c~ao do material:

Bhf = Bap +A < � > (19)

onde A �e uma constante.
Se, por outro lado, o material apresentar or-

dem magn�etica espontânea, torna-se desnecess�aria a
aplica�c~ao de um campo magn�etico externo, e o campo
hiper�no ser�a escrito como:

Bhf = A0 < � > (20)

O problema se complica no caso dos metais. Em
um metal como o cobre, os ��ons n~ao possuem momento
magn�etico. Em contrapartida, existe um g�as de el�etrons
que forma a banda de condu�c~ao do metal [6]. Esta por
sua vez, pode ser polarizada por um campo externo,
e portanto contribuir�a para o campo hiper�no. Ainda
mais complexo �e o caso em que o metal apresenta or-
dem magn�etica, como o ferro e o cobalto met�alicos, e
a maioria dos metais terras raras. Nestas situa�c~oes,
al�em da polariza�c~ao da banda de condu�c~ao, existe um
momento magn�etico diferente de zero nos ��ons, que ge-
ralmente domina o campo hiper�no. Estes casos ser~ao
discutidos com algum detalhe nas se�c~oes subsequentes.

III.1 Contribui�c~oes ao Campo Magn�etico
Hiper�no em Metais n~ao Magn�eticos

Em metais simples como os metais alcalinos ou os
metais nobres (Cu, Ag, Au), os ��ons n~ao possuem mo-
mento magn�etico. Deve-se dizer que v�arios is�otopos
desses elementos podem ser utilizadas como sondas hi-
per�nas, como 7Li (I = 3=2, 92,5% abundante), 23Na
(I = 3=2, 100% abundante), 63Cu (I = 3=2, 69,2%
abundante), 109Ag (I = 1=2, 48,17% abundante), 197Au
(I = 3=2, 100% abundante), etc. Nestes metais, a ob-
serva�c~ao do espectro hiper�no demanda a aplica�c~ao de
um campo magn�etico externo, que por sua vez polariza
a banda de condu�c~ao, gerando uma contribui�c~ao adi-
cional ao campo hiper�no, que pode ser escrito como
[7, 8]

Bhf = Bap(1 +K) (21)

onde K �e chamado de deslocamento de Knight, dado
por [4]:

K =
�0
4�

8�

3
< j (0)j2 >EF �pBap (22)

Aqui, < j (0)j2 >EF est�a associada �a densidade m�edia
de el�etrons de condu�c~ao com energia EF no s��tio nu-
clear. �p �e a susceptibilidade paramagn�etica de Pauli.
O campo hiper�no total em um metal n~ao magn�etico
ser�a ent~ao:

Bhf = Bap

�
1 +

�0
4�

8�

3
< j (0)j2 >EF �p

�
(23)

III.2 Contribui�c~oes ao Campo Magn�etico
Hiper�no em Metais Magn�eticos

Em um metal magn�etico, a presen�ca de ordem
magn�etica espontânea d�a origem a interessantes e, mui-
tas vezes, excessivamente complexas situa�c~oes que se
reetem no campo hiper�no. �E �util neste ponto dife-
renciarmos duas situa�c~oes de interesse: (i) o caso dos
metais puros, como Fe, Co, Gd; (ii) o caso das mis-
turas met�alicas, em que dois ou mais metais formam
ligas ou compostos intermet�alicos. No primeiro caso,
mais simples do que o segundo, o campo hiper�no pode
normalmente ser escrito como a contribui�c~ao de três
termos:

Bhf = Bp +Bt +Bd (24)

onde Bp �e o campo produzido pelos el�etrons do pr�oprio
��on, chamado de ��on pai, Bt �e o campo transferido, de-
vido aos ��ons magn�eticos que circundam o ��on pai, e
por �m Bd, �e o campo dipolar. Todos esses termos
s~ao proporcionais ao valor m�edio < � >, o momento
magn�etico do ��on, mas possuem origens f��sicas e mag-
nitudes distintas.

Se < � >6= 0, Bp �e sempre a contribui�c~ao domi-
nante. Nos metais de transi�c~ao esta contribui�c~ao pode
atingir algumas dezenas de tesla, e nas terras raras com
momento orbital n~ao nulo, pode chegar a v�arias cente-
nas de tesla.

O �ultimo termo, Bd �e de origem cl�assica e possui
magnitude da ordem de

Bd � z
�0
4�

< � >

r3
(25)

onde z �e o n�umero de primeiros vizinhos do ��on pai, e
r da ordem do parâmetro de rede. Substituindo valo-
res t��picos, z � 5, < � >� 2�B e r � 10 �A, obtemos
Bd � 0; 1 tesla.
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Bt possui uma origem f��sica mais sutil. Este termo
aparece devido �a polariza�c~ao da banda de condu�c~ao pe-
los momentos localizados. Assim como o campo dipo-
lar, ele depender�a de < � >, da simetria local e do
n�umero de vizinhos. Por�em sua magnitude �e normal-
mente 1 a 2 ordens acima de Bd.

Nas ligas met�alicas, o campo hiper�no depender�a
das concentra�c~oes relativas dos metais constituintes.
Estes s~ao sistemas muito particulares, e dependendo
dos constituintes e concentra�c~oes, uma grande vari-
edade de situa�c~oes distintas pode aparecer. No en-
tanto, qualquer que seja o caso, devemos primeira-
mente distinguir a situa�c~ao em que ambos os constituin-
tes s~ao magn�eticos, daquela situa�c~ao em que um dos
constituintes �e n~ao-magn�etico. Obviamente a contri-
bui�c~ao do ��on pai ao campo hiper�no em um s��tio n~ao-
magn�etico ser�a nula, restando apenas os dois �ultimos
termos da equa�c~ao 25. Uma complica�c~ao adicional no
caso das ligas, �e o car�ater de aleatoriedade nas vizi-
nhan�cas atômicas, decorrência da ocupa�c~ao aleat�oria
dos s��tios da rede [8]. Neste caso, tanto o campo trans-
ferido como o campo dipolar, depender~ao de um fator
estat��stico relacionado �a distribui�c~ao dos ��ons nos s��tios
da rede.

Nos compostos intermet�alicos esta aleatoriedade
n~ao existe, mas nem por isto a situa�c~ao se torna sim-
ples. Aqui tamb�em devemos distinguir o caso em que
todos os ��ons da rede s~ao magn�eticos, como �e o caso
do GdFe2, da situa�c~ao em que um dos constituintes �e
n~ao-magn�etico, como �e o caso do Al em GdAl2. Este
�ultimo composto �e particularmente ilustrativo, e foi no
passado intensamente investigado. O ��on do Gd possui
7 el�etrons na camada 4f, e portanto sua contribui�c~ao
orbital ao campo hiper�no �e nula. Al�em disso, existem
dois is�otopos importantes do Gd, para �ns de intera�c~oes
hiper�nas: o 155Gd (I = 3=2, 14,73% abundante) e o
157Gd (I = 3=2, 15,68% abundante). Todos os outros
is�otopos est�aveis do Gd possuem spin zero. Adicional-
mente, o 27Al �e 100% abundante e possui spin I = 5=2.
Isto quer dizer que no GdAl2 temos a oportunidade de
estudar as intera�c~oes hiper�nas em dois s��tios distintos,
utilizando três is�otopos! No s��tio do Gd o campo hi-
per�no ter�a contribui�c~ao dos três termos descritos em
26, mas no s��tio do Al somente os dois �ultimos estar~ao
presentes.

III.3 Contribui�c~ao Quadrupolar El�etrica
nos Metais

A contribui�c~ao quadrupolar el�etrica para o campo
hiper�no �e modi�cada quando o ��on se encontra em
uma rede met�alica. As cargas \extra iônicas" da rede
d~ao a sua pr�opria contribui�c~ao para o gradiente de
campo el�etrico no n�ucleo. Al�em disso, elas causam
deforma�c~oes nas camadas eletrônicas do ��on pai, mu-
dando a contribui�c~ao intraiônica para o gradiente de
campo el�etrico. Por �m, el�etrons de condu�c~ao tamb�em
contribuem para a intera�c~ao el�etrica do n�ucleo com a

rede. O c�alculo dessas contribui�c~oes em um cristal real �e
muito complicado e, do ponto de vista da an�alise pr�atica
de campos hiper�nos em metais, elas s~ao introduzidas
atrav�es de dois parâmetros, 1, chamado de fator de

antiblindagem de Sternheimer, e R (sem um nome es-
pec���co). Em fun�c~ao desses parâmetros, a contribui�c~ao
da rede para o gradiente de campo el�etrico �e escrita
como [4]:

Vzz = (1� 1)V ions
zz + (1� R)V el

zz (26)

Em um metal magneticamente ordenado, normal-
mente a dire�c~ao de f�acil magnetiza�c~ao (dire�c~ao dos
momentos magn�eticos atômicos) n~ao coincidir�a com
a dire�c~ao do eixo de simetria do gradiente de campo
el�etrico. Isto signi�ca que HQ e Hm ser~ao escritos em
rela�c~ao a diferentes eixos coordenados. Normalmente
escreve-se HQ em termos dos eixos cristalinos a, b e c,
sendo Ia, Ib e Ic as componentes do spin nuclear neste
sistema [4]:

HQ =
eQVcc

4I(2I � 1)

�
3I2c � I2 + �(I2a � I2b )

�
(27)

onde o eixo c �e considerado o eixo principal de sime-
tria do gradiente de campo el�etrico. � �e um parâmetro
que mede a assimetria do gradiente em torno do eixo
c. Este �e o chamado parâmetro de assimetria, de�nido
por:

� �
Vaa � Vbb

Vcc
(28)

Se houver simetria axial em torno de c, como por exem-
plo em um elips�oide de revolu�c~ao, Vaa = Vbb e teremos
� = 0.

IV Hamiltoniano Hiper�no

Em um metal magn�etico, o hamiltoniano hiper�no ser�a
igual �a soma da parte magn�etica, Hm, e da el�etrica,
HQ, incluindo as contribui�c~oes internas e externas ao
��on pai. N~ao necessariamente as dire�c~oes de simetria
magn�etica (dire�c~ao de f�acil magnetiza�c~ao) e el�etrica
(eixo de simetria do gradiente de campo el�etrico) coin-
cidir~ao. Em um sistema em que (x; y; z) s~ao coinciden-
tes com (a; b; c), com (�; �) as coordenadas esf�ericas do
campo hiper�no magn�etico, o hamiltoniano hiper�no
total pode ser escrito como [4]:

Hhf = �n~Bhf [Izcos� + (Ixcos�+ Iysin�)sin�] +

+
eQVzz

4I(2I � 1)

�
3I2z � I2 + �(I2x � I2y )

�
(29)

onde Bhf e Vzz incluem todas as contribui�c~oes (inter-
nas e externas) ao campo hiper�no. Este hamiltioniano
�e a base para a an�alise do espectro hiper�no. Contudo,
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alcan�car uma interpreta�c~ao sem ambiguidades pode se
tornar dif��cil, se as intera�c~oes magn�etica e el�etrica fo-
rem da mesma magnitude. Esta e outras situa�c~oes s~ao
exempli�cadas nas pr�oximas se�c~oes.

IV.1 Diagonaliza�c~ao Num�erica

Na forma geral, o hamiltoniano hiper�no, Eq. 29,
n~ao �e diagonal. Neste caso, as autoenergias e probabi-
lidades de transi�c~ao entre os n��veis Zeeman nucleares
devem ser obtidas numericamente. Dependendo das
magnitudes relativas dos termos magn�etico e el�etrico, o
espectro pode adquirir v�arias formas. �E comum ainda
que nem todos os s��tios cristalogr�a�cos em um s�olido
sejam equivalentes, dando origem a diferentes valores
de campos hiper�nos e gradientes de campo el�etrico, o
que complica ainda mais a interpreta�c~ao do espectro.

Figura 1. Espectro hiper�no obtido pela diagonaliza�c~ao
num�erica do hamiltoniano dado pela Eq. 29. S~ao consi-
derados dois is�otopos do Gd, com parâmetros � e � nulos
[9]. Em (a) a intera�c~ao quadrupolar �e considerada como
uma perturba�c~ao sobre os estados Zeeman nucleares. Apa-
recem três linhas para cada is�otopo, duas simetricamente
dispostas em rela�c~ao a uma linha central. Na medida em
que a intera�c~ao quadrupolar cresce em rela�c~ao �a magn�etica,
esta simetria deixa de exisitir (parte b). Este �e tamb�em o
caso em que o ângulo entre Vzz e Bhf �e n~ao nulo (partes
c,d).

A Fig. 1 mostra o resultado num�erico da diagona-

liza�c~ao do hamiltoniano hiper�no para um sistema con-

tendo gadol��nio. Como existem dois is�otopos est�aveis

deste elemento, com diferentes parâmetros nucleares,

haver�a dois conjuntos de distribui�c~oes de probabilida-

des de transi�c~oes. Estas est~ao representadas no eixo

vertical. O horizontal representa uma escala de energia

associada �a transi�c~ao. Em todos os casos consideram-se

� e � nulos. Vemos que mesmo com essas simpli�ca�c~oes,

dependendo do ângulo �, e das magnitudes relativas en-

tre as contribui�c~oes magn�etica e el�etrica (representadas

na �gura por Em e EQ, respectivamente) os espectros

se tornar~ao mais complicados com o surgimento de li-

nhas adicionais. Na pr�atica, espectros s~ao gerados para

v�arios valores de entrada de Vzz; Bhf ; �; � e �, e com-

parados com o espectro obtido experimentalmente [9].

IV.2 Casos Especiais

O hamiltoniano dado pela Eq. 30 se diagonaliza

para valores de � e � nulos:

Hhf = �n~Bhf Iz +
eQVzz

4I(2I � 1)
[3I2z � I2] (30)

Neste caso, as autoenergias nucleares s~ao dadas por:

Em =< mjHjm >= �n~Bhfm+
eQVzz

4I(2I � 1)
[3m2�I(I+1)]

(31)

As energias associadas �as transi�c~oes entre n��veis Zee-

man subjacentes ser~ao, por sua vez:

�m = Em+1 � Em = n~Bhf +
3eQVzz

4I(2I � 1)
(2m + 1)

(32)

Note que este resultado �e v�alido para quaisquer magni-

tudes relativos das intera�c~oes el�etrica e magn�etica.

Em muitos casos, a intera�c~ao magn�etica �e domi-

nante, e a parte el�etrica pode ser tratada como uma

perturba�c~ao. Nesta situa�c~ao, utilizamos os autoveto-

res de Iz como base, e obtemos para os autovalores do

hamiltoniano corrigidos em primeira ordem [3]:

E(1)
m = E(0)

m + < mjHQjm > (33)

No caso em que � = 0, pode-se mostrar que o segundo

termo desta express~ao torna-se [4]:

< mjHQjm >=
3eQVzz

4I(2I � 1)

�
3cos2� � 1

2

�
[3m2�I(I+1)]

(34)

Note que o valor deste elemento de matriz depende

do ângulo � entre o eixo de simetria do gradiente de

campo el�etrico e a dire�c~ao do campo hiper�no. Ele

ser�a m�aximo para � = 0, e nulo para � �= 54; 7 graus.
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V Exemplo: Determina�c~ao das

Contribui�c~oes ao Campo Hi-

per�no no Composto In-

termet�alico GdNi2 via Res-

sonância Magn�etica Nuclear

Nesta se�c~ao apresentaremos de forma resumida um

estudo das intera�c~oes hiper�nas no composto inter-

met�alico GdNi2 [9]. O estudo foi feito via espectrosco-

pia de ressonância magn�etica nuclear (RMN). Detalhes

desta t�ecnica podem ser obtidos nas referências [3] e [4].

As propriedades magn�eticas de compostos inter-

met�alicos têm sido estudadas por muitas d�ecadas por

v�arias t�ecnicas experimentais, bem como por modelos

te�oricos. O GdNi2 �e um composto que apresenta or-

dem ferromagn�etica a baixas temperaturas (abaixo de

aproximadamente 30 K). Sua estrutura cristalogr�a�ca

�e c�ubica, pertencente ao grupo de simetria Fd3m. Os

�atomos de Gd ocupam os s��tios 8(a) e os de Ni os s��tios

16(d) dentro da estrutura. O gadol��nio apresenta dois

is�otopos favor�aveis �a observa�c~ao da RMN, o 155Gd e o
157Gd, ambos com abundância isot�opica em torno de

15%. Os fatores giromagn�eticos de cada um deles s~ao:
155=2� = 1; 307 MHz/T, e 157=2� = 1; 713 MHz/T.

Figura 2. Espectro hiper�no medido no composto inter-
met�alico GdNi2. Os pontos pretos s~ao dados experimentais,
a linha cont��nua um ajuste de m��nimos quadrados com cur-
vas lorentzianas. Na parte de baixo da �gura s~ao mostradas
as probabilidades de transi�c~ao calculadas a partir da diago-
naliza�c~ao num�erica do hamiltoniano hiper�no (ver texto).

A Fig. 2 mostra o espectro de RMN obtido em

uma amostra de GdNi2. Sobreposta aos pontos experi-

mentais est�a uma curva de ajuste da qual se obt�em as

posi�c~oes dos picos de absor�c~ao, em n�umero de cinco:

14,7(1); 19,2(1); 26,5(4); 47,0(4) e 54,0(4) MHz. A

raz~ao entre as duas primeiras linhas, 14,7(1)/19,2(1)

= 0,766(1), �e muito pr�oxima da raz~ao entre os fatores

giromagn�eticos dos dois is�otopos: 155=157 = 0; 7630.

Portanto sabemos que o espectro experimental apre-

senta superposi�c~ao das linhas de ressonância dos dois

is�otopos de Gd no composto. Obt�em-se a partir da�� o

valor 9,8(2) T para a contribui�c~ao magn�etica ao campo

hiper�no no Gd.

O espectro calculado �e mostrado sob a forma de

barras. Para o c�alculo foram utilizados os seguintes

parâmetros: � = 0, � = 18(1)o e � = 0. Utilizando-

se os momentos de quadrupolo el�etrico, 155Q = 1; 6�

10�28 m2 e 157Q = 2 � 10�28 m2, obt�em-se do

c�alculo num�erico o valor do gradiente de campo el�etrico

Vzz = 1; 90 � 1021 V/m2. Ficam assim determina-

dos o campo magn�etico hiper�no (Bhf ), o gradiente

de campo el�etrico (Vzz), o parâmetro de assimetria (�),

e os ângulos � e �.
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