UNIVERSIDADE FEDERAL DE MATO GROSSO
INSTITUTO DE FISICA
PROGRAMA DE POS-GRADUACAO EM FISICA

Modelo de Ising de Spins Mistos em uma Rede Triangular com
Anisotropias Aleatorias

Elpidio Sousa Santana

2018
Cuiaba/MT



UNIVERSIDADE FEDERAL DE MATO GROSSO
INSTITUTO DE FISICA
PROGRAMA DE POS-GRADUACAO EM FISICA

Modelo de Ising de Spins Mistos em uma Rede Triangular com
Anisotropias Aleatorias

Elpidio Sousa Santana

Dissertagao apresentada ao Programa de Pos-
graduacao em Fisica da Universidade Federal de
Mato Grosso como parte dos requisitos necessarios

para a obtencao do titulo de Mestre em Fisica.

Orientador: Prof. Dr. Mauricio Godoy
Co-orientador: Prof. Dr. Alberto Sebastiao de Arruda

2018
Cuiaba/MT



Dados Internacionais de Catalogacao na Fonte.

S725m  Sousa Santana, Elpidio.
Modelo de Ising de Spins Mistos em uma Rede Triangular com
Anisotropias Aleatdrias / Elpidio Sousa Santana. -- 2018
xii, 61 f. :il. color. ; 30 cm.

Orientador: Mauricio Godoy.

Co-orientador: Alberto Sebastido de Arruda.

Dissertacdo (mestrado) - Universidade Federal de Mato Grosso,
Instituto de Fisica, Programa de P6s-Graduagdo em Fisica, Cuiaba,
2018.

Inclui bibliografia.

1. Ising. 2. Spins mistos. 3. Rede triangular. 4. Simula¢do Monte
Carlo. I. Titulo.

Ficha catalografica elaborada automaticamente de acordo com os dados fornecidos pelo(a) autor(a).

Permitida a reproducéo parcial ou total, desde que citada a fonte.



MINISTERIO DA EDUCACAO
UNIVERSIDADE FEDERAL DE MATO GROSSO

PRO-REITORIA DE ENSINO DE POS-GRADUACAO

PROGRAMA DE POS-GRADUACAO EM FiSICA
Avenida Fernando Corréa da Costa, 2367 - Boa Esperanca - Cep: 78060900 -CUIABA/MT
Tel : (65)3615-8937 - Email : pefisicag@fisica.ufmt.br

FOLHA DE APROVACAO
TITULO : “MODELO DE ISING DE SPINS MISTOS EM UMA REDE TRIANGULAR COM

ANISOTROPIAS ALEATORIAS”

AUTOR : Mestrando Elpidio Souza de Santana

Dissertago defendida e aprovada em 31/08/2018.

Composigao da Banca Examinadora:

Presidente Banca / Orientador ~ Doutor(a) Mauricio Godoy } ) / \]
Instituigio :  UNIVERSIDADE FEDERAL DE MATO GROSSO o’ |
Examinador Interno Doutor(a) Paulo Henrique Lana Martins
Instituigdo :  UNIVERSIDADE FEDERAL DE MATO GROSSO AN ',}
Examinador Externo Doutor(a) Octavio Daniel Rodriguez Salmon _/‘(\J_/V\w
Institui¢io :  UNIVERSIDADE FEDERAL DO AMAZONAS
Examinador Suplente Doutor(a) Alberto Sebastizo de Arruda {ﬁ/( [
Instituigdo :  UNIVERSIDADE FEDERAL DE MATO GROSSO Vi -

/

CUIABA,31/08/2018.



Agradecimentos

Aos meus familiares.
A Coordenacao de Aperfeicoamento de Pessoal de Nivel Superior - CAPES.

Aos professores Milan Zukovi¢ e André Krindges.



Sumario

[Lista de Figuras| viii
[Resumoal xi
[Abstractl xii
[Preliminares| 1
[Objetivo e Motivacaol . . . . . . . . . . . .. 1
|[Estrutura da Dissertacaol . . . . . . . . . .. .. 1

[1 Fundamentacao Teoérica | 3
(1.1 Algumas Nocoes de Mecanica kstatistical . . . . . . . ... ... ... ... 3
(1.2 Simulacao de Monte Carlo| . . . . . . . . ... . ... ... ..., 5
(1.2.1 Numeros Pseudo-Aleatérios . . . . . .. . . ... .. ... ... .. 7

1.2.2 Estimativasde Frros . . . . . . ... oo 8

[1.2.3  Algoritmo de Metropolis| . . . . . . ... ... ... ... ... ... 8

(1.3 Modelode Ising| . . . . ... ... ... ... 10
(1.4  Simulacao de Monte Carlo do Modelo de Ising| . . . . . ... ... ... .. 11

2 Modelo de Ising Ferrimagnético com Anisotropias Uniformes 17
2.1 Modeld. . . . . . . 17
2.2 Fstado Fundamentall . . . . . . . .. ..o o 18
2.3 Simulacoes de Monte Carlo|. . . . . . . . . . . . .. ... 19
2.4 Resultados e Discussoesl . . . . . . . . .. ... 22

[3 Modelo de Ising Ferrimagnético com Anisotropias Aleatorias| 30
B.1 OModeld . ... ... 30
[3.2  Simulacoes de Monte Carlo|. . . . . . . . ... ... ... ... ....... 31

3.3 Resultados e Discussoesl . . . . . . ... ... ... ... 34



[4  Conclusoes e Perspectivas de Trabalhos Futuros|

[A Calculo de Algumas Quantidades|

[A.1 Calculo do calor especificol . . . . ... ...

[A.2  Calculo da suscetibilidade magnética] . . . .

[B_Estado Fundamentall
(B.1 Energia Reduzida| . . . . . . ... ... ...

[B.2  Determinacao do Estado Ferrimagnético do Tipo 1} . . . . ... ... ...

[B.3  Determinacao do Estado Ferrimagnético do Tipo2[ . . . .. ... ... ..

[B.4  Anisotropias Criticas| . . . . . . . ... ...

[B.5 Magnetizacao Total no Estado Fundamental|

|[C Magnetizacoes Alternadas|

[D Cruzamento das Linhas de Segunda Ordem|

[Reteréncias Bibliograficas|

vil

43

45
45
47

48
48
49
49
50
ol

54

57

58



Lista de Figuras

M1

Esquema que representa a relacao entre teoria, experimento, simulacao e

natureza. | . . . . .. L L s

T2

Fluxograma para o algoritmo do método de Monte Carlo utilizando o al-

goritmo de Metropolis.| . . . . . . . . ...

3

Representacao esquematica de uma rede unidimensional de spins do modelo

proposto por Ising.| . . . . .. ...

T4

Representacao esquematica da rede quadrada do modelo de Ising. Os ele-

mentos com linhas continuas sao pertencentes a rede e os elementos com

linhas tracejadas sao devido a condicao peridodica de contorno. |. . . . . . .

5

Magnetizacao total m e energia e por sitio em funcao dos MCs para trés

tamanhos de rede L, como mostrado na figura. O sistema é simulado para

uma temperatura fixa 7' =2.0.| . . . . .. ... Lo

6

(a) Magnetizagao m e (b) energia e por sitio em fungao da temperatura T’

e para diferentes tamanhos de rede L, como mostrado na figura. . . . . . .

.7

Cumulante de Binder de quarta ordem U, versus temperatura 71" para di-

ferentes tamanhos de rede L, como mostrado na figura.| . . . . . . ... ..

s

(a) Calor especifico ¢ e (b) suscepitibilidade y em fungao da temperatura

T para diferentes tamanhos de rede L, como mostrado na figura. Em (b)

temos uma ampliacao para ver a curvas com L menores.| . . .. . . . . ..

P

Representacao esquematica de uma rede triangular mista, composta pelas

sub-redes A (04), B (o) e C (S¢) com spins 1/2, 1/2 e 1, respectivamente.

Os circulos tracejados indicam onde ha presenca da anisotropia D.|. . . . .

R2

Magnetizagoes de sub-rede m4, mp e me em fungao dos MCs. (a) Para a

anisotropia D = —1,432 e (b) para a anisotropia D = —1,55. As simula-

coes foram realizadas para uma rede de tamanho [ =48 e para 1"=0,2.| .

20



1X

B3

Magnetizagao alternada m,;, mys e energia e em fungao dos MCs. Em (a) |

temos T'=0,8e D =20. (b) ParaT =0,35e D = —3,0. As simulagoes |

foram realizadas para uma rede de tamanho L =120, . . . . . . . . .. .. 21

B

Magnetizagao total das sub-redes em fungao dos MCs. (a) ParaT = 0,8 e |

D =2,0. (b) ParaT =0,35 e D = —3,0. As simulacoes foram realizadas |

para uma rede de tamanho L =120, . . . ... .. .. ... ... ..... 22

5

(a) Magnetizagoes alternadas por spin mg,; € m,o e (b) calor especifico ¢ em |

funcao da temperatura I, e para diferentes valores de DD como mostrado |

na figura. As simulacoes foram realizadas para uma rede de tamanho L = 48| 23

.6

Magnetizagao alternada m,; em funcao da anisotropia D crescente (») e

decrescente () para diferentes temperaturas 7', como mostrado na figura.

curvas se assemelham a curvas de histerese, portanto as setas de dupla

|
|
As simulacoes foram realizadas para um tamanho de rede L = 48. As |
|
|

ponta indicam a largura do ciclo da histerese. As barras de erros sao

menores que os simbolos.| . . . . . ... ... 24

p.7

Cumulante de Binder de quarta ordem das magnetizacoes alternadas versus |

temperatura 1. (a) U,y para D =0e¢ (b) U, para D =—20. . . . . . .. 26

P8

Diagrama de fases temperatura critica I, versus anisotropia [). Na linha

cheia temos uma transicao de fase de segunda ordem, com o ponto com

a menor temperatura sendo o ponto de coexisténcia de estados (). Os

quadrados (L) sao pontos calculados pelo método do cumulante de Binder.

A linha pontilhada é uma transicao de fase de primeira ordem que se inicia

no ponto de anisotropia critica Do (para T = 0) e vai até o ponto critico

final (e). Os simbolos > e < representam as larguras das curvas de histe-

rese. As simulacoes foram realizadas para um rede triangular de tamanho

linear L = 48 e temos trés tases P, F'Ry e F'Rs, sendo, paramagnética,

ferrimagnética do tipo 1 e do tipo 2, respectivamente.| . . . . . . . . . . .. 26

[2.10 Cumulante da energia minimo V,;, versus L™°. Em (a) a anisotropia é |

D =0eem (b) é¢ D= —20. A linha cheia corresponde ao valor V* = 2/3 |

e a linha tracejada ao ajuste linear dos dados.| . . . . . ... ... ... .. 29

B

Termalizacao para as magnetizacoes alternadas m,;, mys € energia e em |

T=0,75,p=0,2e D=1,0. Em (a) a distribuicao dos spins é de forma |

aleatoria e em (b) a distribuigao é de forma “up”. Aqui usamos o tamanho |

derede L = 1200 . . . . . . . . 32

B2

Termalizacao para as magnetizacoes alternadas m,;, mys € energia e em |

(a) para T' = 0,35, p=0,4, D = —1,0 e em (b) para T = 0,6, p = 0,8, |

D = —2.0. Aqui usamos o tamanho de rede L =120, . . . . . . . ... .. 33




[3.3

Calor especifico ¢ em funcao da temperatura 1 em [ = 1.0 e para varios

valores de p, como indicados na figura. Aqui as simulacoes foram realizadas

parauma rede L =48] . . . . ...

B4

(a) Temperatura critica 7, em funcao anisotropia D. (b) calor especifico ¢

em funcao da temperatura 7. Em (b) temos diferentes valores de anisotro-

pia D, como mostrado na figura e para p=1,0. . . . . . . .. ... .. ..

[3.5

Calor especifico ¢ em tuncao da temperatura 7. Temos diferentes valores

da distribuicao p, como mostrado na figura e para uma anisotropia D = (.|

37

B6

Magnetizagao alternada m,; em funcao da anisotropia D crescente (»)

e decrescente («), para p = 0,2 e L. = 66. Para as temperaturas (a)

T=0,14, (0) T =0,16, (¢) T = 0,17, (A) T = 0,18, () T = 0,20 ¢ (I)

T =075, |- o o oo

B7

Cumulante de Binder de quarta ordem em funcao da temperatura 7. (a)

Para a magnetizagao alternada m,; e D = 0,0. (b) Para a magnetizacao

alternada mep e D =—20. . . . . . ... ..

39

[3.9

Diagrama de fases no plano temperatura critica 7, versus anisotropia [)

para p = 0,2. Na linha cheia temos uma transicao de fase de segunda

ordem, com o ponto com a menor temperatura ¢ o ponto coexisténcia

de fases (¢). Os quadrados (LJ) sao pontos calculados pelo método do

cumulante de Binder. A linha tracejada é uma tentativa de formar um

caminho para uma transicao de fase de primeira ordem que inicia no ponto

de anisotropia critica D, vai até o ponto critico final (e) e os simbolos >

e <4 representam as larguras das curvas de histerese. As simulacoes foram

realizadas para um rede de tamanho linear L. = 60 e temos trés fases P,

F'R; e F'Rs, sendo respectivamente paramagnético, ferrimagnético, do tipo

1 e ferrimagnéticodo tipo 2.| . . . . . .. ...

41

[3-10

Diagrama de fases temperatura critica 7. versus anisotropia [). Nas linhas

chelas temos as transicoes de fase de segunda ordem, com os pontos com

menor temperatura sendo o ponto de coexisténcia de fases (¢). As linhas

tracejadas sao transicoes de fase de primeira ordem que iniciam no ponto

de anisotropia critica D, e vao até o ponto critico final (e). Os simbolos

» e « 520 concernentes as larguras das curvas de histerese para p = 0,0 e

os simbolos > e < sao para p = 0,2. As simulacoes foram realizadas para

diterentes tamanhos de rede e temos P,F'R; e F'R», sendo, paramagnético,

ferrimagnético do tipo 1 e 2, respectivamente.| . . . . . . . ... ... ...




Resumo

O objetivo deste trabalho é mapear as linhas de transi¢coes de fase em um sistema
ferrimagnético. Por isso, utilizamos as simulacoes de Monte Carlo no modelo de Ising
de spins mistos em uma rede triangular sob a influéncia de anisotropias aleatérias. Essa
rede é dividida em trés sub-redes interpenetrantes, com os spins o = 1/2 ocupando as
sub-redes A e B, e os spins S = 1 formando a sub-rede C'. A rede tem interacao antifero-
magnética (J < 0) entre seus spins primeiros vizinhos e temos uma distribuigao aleatéria
da anisotropia D¢ na sub-rede C. Para determinagao das propriedades magnéticas do
sistema, calculamos algumas propriedades termodinamicas tais como: magnetizagao alter-
nada, magnetizacao total, susceptibilidade, energia, calor especifico, cumulante de Binder,
para varios tamanhos de rede L. Construimos o diagrama de fases do modelo no plano
temperatura critica T, versus anisotropia D, o qual apresenta linhas de transi¢oes de fase

de primeira e de segunda ordem para diferentes distribui¢coes da anisotropia.



Abstract

The objective of this dissertation is to map the lines of phase transitions in a fer-
rimagnetic system. For this reason, we used the Monte Carlo simulations in the Ising
model of mixed spins in a triangular lattice under the influence of random anisotropies.
This lattice is divided into three other interpenetrating sublattices, with the o = 1/2
spins occupying the sublattices A and B, and the spins S = 1 forming the subnet C.
The network has ferromagnetic interaction (J < 0) between its spins and we have a ran-
dom distribution of the anisotropy D¢ in the sublattice C. To determine the magnetic
properties of the system, we calculate some thermodynamic properties such as staggered
magnetization, susceptibility, energy, specific heat, for various system sizes. We construct
the phase diagram of the model in the critical temperature plane T, versus anisotropy
D, which presents lines of first and second order phase transitions for different anisotropy

distributions.



Preliminares

Objetivo e Motivacao

Os sistemas de spin mistos foram investigados utilizando varias abordagens que in-
cluem um tratamento exato em casos especiais [I} 2], aproximagcao de campo médio [3] 4],
método de Bethe-Peierls [5] e simula¢ao de Monte Carlo(MC) [6l, [7, 8, ©]. A maioria dos
estudos com os modelos mais simples consiste em duas sub-redes interpenetrantes, uma
sub-rede com spin-1/2 e a outra com spin-1. Tal modelo de spin pode ser descrito pela

Hamiltoniana
H:—JZO'Z'SJ'—DZSJZ, (1)
) J

sendo 0; = £1/2 e S; = £1, 0 os spins nas diferentes sub-redes, (i, j) denota a soma sobre
os primeiros vizinhos, J < 0 é a constante de interacao de troca antiferrimagnética, e D
é a anisotropig'}

Existe uma controvérsia sobre os comportamentos criticos e de compensacao mesmo
para o caso mais estudado. O modelo em uma rede quadrada com interagoes entre primei-
ros vizinhos, foi demonstrado de forma convincente pela simulagao de MC [7] que nao ha
pontos tricriticos e nem de compensagéoﬂ, como ja foi sugerido por algumas aproximacoes
[10, I1]. A rede quadrada possui nimero de coordenagao 4, enquanto que para uma rede
triangular temos o niimero de coordenagao 6, o que torna o sistema mais complexo. E
possivelmente a existéncia de uma temperatura de compensagao [12].

Este trabalho visa estudar o diagrama de fases de um sistema de spins mistos 1 e 1/2

I Anisotropia ¢ uma tendéncia de direcionamento de uma propriedade fisica de um material.
2No ponto de compensacdo a matnetizacao total é nula, assim a temperatura de compensacao pode
ser determinada pelo cruzamentos entre as magnetizagoes das sub-redes.



em uma rede triangular na presenca de uma anisotropia aleatoria através de simulacoes
de MC. Temos na literatura situacao de anisotropia uniforme com a mesma rede tanto
ferromagnética 8] quanto ferrimagnética [9] ou aproximagoes de campo médio como em

[13]. O sistema apresenta frustra(;éoﬂ que nao é objetivo de estudo deste trabalho.

Estrutura da Dissertacao

A dissertacao esté dividida em 4 capitulos da seguinte forma: Capitulo 1, apresentamos
uma introducao a simulagao de MC e as técnicas utilizadas neste trabalho. Capitulo 2,
é utilizada a técnica de simulagao MC para estudar o modelo de spins mistos com spin-
1/2 e 1 com anisotropia uniforme em uma rede triangular, comparamos os resultados
obtidos com a referéncia [9]. Capitulo 3, nés também utilizamos as simulagoes de MC para
estudar o modelo de spins mistos com uma anisotropia aleatéria em uma rede triangular e
apresentamos os resultados obtidos. Capitulo 4, apresentamos as conclusoes e perspectivas

de trabalhos futuros.

3Frustragao magnética é o conflito em minimizar a interacdo associada a deferentes pares de spin [14].



Fundamentacao Teodrica

1.1 Algumas Nocoes de Mecanica Estatistica

Para a compreensao deste trabalho faz-se necessario alguns conceitos de mecanica

estatistica [15].

Funcgao de Particao

Para obtermos as médias térmicas o primeiro passo é termos a funcao de particao. A
partir dela, obteremos todas as informacoes que queremos extrair do sistema. A funcao

de particao [16] ¢ dada por,
Z(T,N,H) Ze—ﬂ/kBT (1.1)

—H/kBT & o peso estatistico de

onde w refere-se as configuragoes acessiveis ao sistema, e
Boltzmann, H ¢ a Hamiltoniana do sistema, kg é a constante de Boltzmann, /N é o ntimero
de particulas, H é o campo externo aplicado e T é a temperatura absoluta. A soma é
feita sobre todos os estados do sistema e assim depende do tamanho do sistema e dos
graus de liberdade que o sistema possui. A fungao de particao depende da Hamiltoniana
do sistema, ou seja, quanto mais complexa a Hamiltoniana, mais trabalhosa se torna a
obtenc¢ao das informacgoes do sistema.

Em mecéanica estatistica de equilibrio a funcao de particao auxilia na determinacao de

um valor médio de uma quantidade A, dado por [16]

ZA —BEB. (1.2)
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onde a soma percorre todas as configuragoes do sistema w, A(w) é o valor da quantidade

A na configuracao w, E,, é energia na configuracio w e 8 é (kgT)™t.

Energia Livre e Magnetizacao

Agora que temos a funcao de particao, podemos determinar as grandezas fisicas. Para
nosso estudo, vamos considerar a energia livre de Gibbs no limite termodindmico como o

potencial termodinamico, dada por
1
g(T,H) = lim —N—ln [Z(T,N,H)]. (1.3)

Fazendo derivadas da energia livre de Gibbs Eq. temos as quantidades termodi-
namicas de interesse.

A magnetizacao seré nossa equacao de estado. A equacao de estado é uma grandeza
que descreve o sistema para uma dada configuragao. Por exemplo, aqui a parametro
de ordem é a magnetizacao, que nos mostrard o comportamento magnético para uma
situacao de temperatura 7.

A partir da energia livre de Gibbs a magnetizacao [16] é dada por:

m(T, H) = — (%)T. (1.4)

Note que a equacao acima é derivada de primeira ordem, em funcao do campo mag-

nético externo H.

Susceptibilidade Magnética e Capacidade Térmica

Com a primeira derivada da energia livre de Gibbs obtivemos a magnetizacao (Eq.
(1.4), j4 as segundas derivadas fornecem a capacidade térmica e a susceptibilidade mag-

nética, respectivamente:

oT,H)=-T (%)H (1.5)

wrm - (22 w
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Fenomenos Criticos

Existem varias ordens de transicao de fase, aqui vamos nos ater somente as duas
primeiras, segundo a classificacdo de Paul Ehrenfest [I7]. Se as derivadas de primeira
ordem, Eq. , da energia livre sao descontinuas temos uma “transicao de primeira
ordem”. Se a primeira derivada é continua, mas a segunda derivada, Eqs. ou (L.6),
é descontinua no ponto critico temos uma “transicao de fase de segunda ordem” [I§8]|. A
intensidade da descontinuidade nao é importante em termos da classificacao da transicao
de fase.

Portanto, para o caso de uma transicao de fase de primeira ordem perceberemos uma
descontinuidade nas curvas da magnetizacao, enquanto que uma transicao de segunda

ordem teremos uma descontinuidade nas curvas do calor especifico e susceptibilidade.

1.2 Simulacao de Monte Carlo

Atualmente, para o estudo de diversos sistemas fisicos podemos lancar mao dos mé-
todos computacionais. Devido ao grande niimero de estados possiveis nos sistemas, por
exemplo, no modelo de Ising ¢ inviadvel analisar todos os estados, pois isso acarreta em um
grande custo computacional. Com isso utilizamos a simulagao de MC que nos auxiliara
na obtencao das grandezas termodinamicas, pois vao utilizar somente as configuracoes
que tiverem importancia, ou seja, é feita uma amostragem por importancia.

O termo “Método de Monte Carlo” foi usado pela primeira vez na década de 40 por
fisicos do Laboratorio Nacional de Los Alamos, que trabalhavam em um projeto de armas
nucleares, o “Manhattan Project” [19], este nome faz referéncia a cidade de Monte Carlo
(Monaco) que é conhecida por seus jogos que empregam o uso de niimeros aleatorios [20].
Este termo também ¢é utilizado para uma classe de técnicas de simulagao que estudam a
evolugao temporal de um sistema cuja evolugdo ndo tem uma maneira predefinida (por
exemplo as equagoes de movimento de Newton, elas descrevem perfeitamente a evolugao
do movimento de uma particula). Como nao ha uma evolu¢ao bem definida para o sistema
utiliza-se niimeros aleatoérios para obtencao dos estados e assim podemos determinar suas
grandezas médias.

Basicamente o método de MC consiste em gerar configura¢oes de um sistema, fun-

damentado sobre uma certa distribuicao de probabilidade, e com isso estimar valores
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esperados (A)yc, de uma quantidade A. O célculo direto das somas na Eq. é
impraticavel para sistemas que nao sejam muito pequenos. O nimero de configuragoes
aumenta exponencialmente com o tamanho L do sistema. Por exemplo, no caso do mo-
delo de Ising 2D com N (sendo N = L?) sitios, que serd vista posteriormente (se¢ao
, a soma ¢é sobre 2V configuracoes. Agora para o caso deste trabalho, o modelo com
S = (1/2,1/2,1), a soma é sobre 22 . 3% onde M ¢é o ntimero de sitios em cada uma
das sub-redes M = N/3 = L?/3. Se N for grande o calculo das médias é uma tarefa
impraticavel do ponto de vista computacional. Devido a isso surgiram técnicas e métodos
computacionais que auxiliam na obtenc¢ao dos resultados.

A utilizacao das simulagoes torna-se um instrumento importante entre a teoria e o
experimento, corroborando resultados experimentais e também ajudando na interpretacao
de dados experimentais. Podemos entender esta interacao entre a simulacao, a teoria e o

experimento como mostrado no diagrama da Fig. [I.1]

Simulacao

R —
Experimento

Teoria

Figura 1.1: Esquema que representa a relacao entre teoria, experimento, simulacao e
natureza.

O calculo das médias pode ser feito a partir de uma amostragem em um espaco de
configuragoes mais provaveis para o sistema, onde as amostras seguem a distribuicao de

Boltzmann. O valor médio de uma quantidade A usando este método é dado pelor,

(A)me = %ZA(W)’ (1.7)

onde ME] é a quantidade de estados que a simulagao passou, (A) ¢ € a estimativa obtida

1M é igual ao ntimero de passos de Monte Carlo depois do sistema estar termalizado.
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com o método de MC, baseando na ideia de amostragem por importancia.

Um passo de MC (MCs do inglés “Monte Carlo step”) é um processo de visitar N spins
na rede. Em cada MCs sao atualizadas as quantidades de interesse que para o modelo de
Ising, por exemplo, podem ser o momento magnético m e a energia F.

Olhando rapidamente a Eq. ela nao nos auxiliaﬂ muito ja que estamos simulando
o sistema, entao podemos utilizar a média definida, Eq. , para determinar a energia
média,

(B) — %Zew, (1.8)

€
Jat

e magnetizacao média,
M
(m) = Mme. (1.9)

onde e, e m,, sao a energia e magnetizacao do sistema no estado w.
Como o sistema encontra-se isolado e em equilibrio a uma temperatura 7', o conjunto

respeita a distribuicao de probabilidade para um microestado w dada pela distribuicao de

P(w) = ~ exp <—E(“)) . (1.10)

Boltzmann [16],

Z kgT
A equacao acima representa a probabilidade de que ocorra a configuragao w para um

sistema que esta em equilibrio térmico a uma temperatura 7.

1.2.1 Numeros Pseudo-Aleatorios

Como o método de MC faz utilizagao de sequéncias de niimeros aleatérios na resolucao
de problemas, é necessario tecermos alguns comentarios sobre niimeros pseudo-aleatorios.

A arquitetura da computacao nao é baseada na aleatoriedade mas sim em formas fixas
deterministicas, com isso nao temos como gerar numeros verdadeiramente aleatorios, entao
temos algoritmos geradores de nimeros pseudo-aleatorios [2I]. Estes geradores utilizam de
algum(ns) método(s) para gerar uma sequéncia de nimeros que aparentam ser aleatorios.
Todavia quando precisamos de uma grande quantidade desses niimeros podemos perceber
que eles nao sao verdadeiramente aleatorios. Por isso, estes algoritmos sao chamados de

pseudo-aleatorios

2Nao estamos interessados em uma solucdo analitica com relacdo & funcdo de particio para determi-
narmos as grandezas de interesse, mas sim através de simulagao.
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Quanto melhor for a capacidade de um gerador de ntimeros pseudo-aleatérios maior
serd a sequéncia que ele produz antes que ela se repita, geralmente quanto melhor for
este gerador mais tempo computacional é exigido [18], impactando diretamente no tempo
das nossas simulacoes. Nas simulacoes deste trabalho é utilizado um gerador que seja

satisfatorio, ou seja, que nao demande muito tempo computacional.

1.2.2 Estimativas de Erros

Em uma simulacao temos que descartar uma quantidade inicial de passos de MC
para conduzir o sistema ao equilibrio, e a partir desse equilibrio um novo conjunto tendo
mais passos sera utilizado para os calculos das médias. Assim como em um experimento,
nas simulagoes computacionais também surgem erros estatisticos que sao inerentes ao
método. No processo de MC, as médias sao feitas sobre um espago amostral finito, e além
de medirmos o valor esperado também temos que estimar os erros sobre esses valores.
Notoriamente ha varios erros a que nossas simulagoes estao submetidas, como os erros
sistematicos, que podem surgir de outros meios que geralmente afetam a simulacao, tais
como uso de geradores de niimeros aleatorios ruins, erro de programagao, etc.

Durante a simulagao, a cada MCs temos um tempo computacional ¢, e em cada tempo
computacional uma quantidade A(t) é medida. Para uma simulagdo, a estimativa de
qualquer quantidade média do sistema é dada pela Eq. . Caso as quantidades médias
estimadas A(t) sejam estatisticamente independentes, ou seja ndo haja rela¢ao entre uma
quantidade e outra, o processo simples que estima o erro estatistico destas quantidades

médias é dado pelo seu desvio padrao,
o=1/— (1.11)

Esta expressao somente é vilida quando as amostras sao estatisticamente independen-
tes. Embora exista ainda uma correlagao entre as configuragoes, supoe-se que o erro possa

ainda ser obtido através da expressao acima [22].

1.2.3 Algoritmo de Metropolis

O algoritmo de Metropolis [23], também conhecido por Algoritmo de Metropolis-Has-
tings, devido a Nicholas Metropolis te-lo desenvolvido em 1953 e mais tarde por W. K.
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Hastings ter generalizado sua aplicagao [24]. Possivelmente seja o algoritmo mais utilizado
em simulagoes de MC para problemas de ciéncias em geral e principalmente na fisica.

A funcao deste algoritmo é determinar valores esperados de grandezas termodinami-
cas de um sistema, através de algumas médias sobre determinadas amostras sem assim
percorrer todas as possibilidades que o sistema admite, para tal ele obtém amostras que
seguem a distribuicao de Boltzmann. A probabilidade de transicao de estado proposta
por Metropolis pode ser dada por:

1, se : AE <O,

pP= (1.12)
exp(—fAE), se : AE>0.

onde 8 = kBLT e AF ¢ a diferenca de energia entre os dois estados.
Os principais passos do algoritmo de Metropolis podem ser descritos da seguinte ma-

neira [25], [18]:
1. Iniciamos com uma configuragao que foi gerada de forma aleatéria w;.

2. Geramos uma nova configuracao do sistema wy, através da mudanga do estado de

um spin.
3. Calculamos a variacao de energia entre o estado inicial e o novo estado AE = Ey—E;.

4. Se AFE < 0 o novo estado é aceito, pois a energia é reduzida. Caso contrario, um
nimero aleatério x no intervalo 0 < x < 1 é gerado e o novo estado somente sera

aceito se x < exp(—[AE).

5. Os passos de 1 a 4 sao repetidos até o algoritmo percorrer toda a rede, e o sistema

entao se encontra em uma configuracao de equilibrio.

Pode se ter uma ideia melhor da estruturado algoritmo, olhando sua evolugao na Fig.
L2l
A estrutura apresentada na Fig. [[.2] é utilizada neste trabalho para obtengao das

propriedades termodinamicas significativas que serao descritas posteriormente.
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[Rede Aleatoria )
7 :‘/’o A . —> ‘/. )
noA [Calculo de E, |
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I\ I\ _ Propde mversao}
.. (_Sitio =[1,1] e calcula E

Gera nimero i
aleatdrioa x| 0=x=<1 no

Figura 1.2: Fluxograma para o método de Monte Carlo utilizando o algoritmo de Metro-

SWCWECWEC I <}

Figura 1.3: Representacao esquematica de uma rede unidimensional de spins do modelo
proposto por Ising.

1.3 Modelo de Ising

O modelo de Ising foi proposto por Wilhelm Lenz, em 1920 ao seu estudante de dou-
torado Ernst Ising. O objetivo deste modelo era estudar transicao de fase para uma
temperatura diferente de zero e Ising resolveu exatamente em 1925 para o caso unidi-
mensional [26]. Ele chegou a conclusdo que o modelo néo exibia transi¢do de fase em
temperaturas finitas.

O modelo proposto por Ising consiste em uma rede unidimensional (um fio) de spins
podendo ter o valor +1, “para cima” ou -1, “para baixo”, veja Fig. [1.3|

A rede de tamanho finito torna o estudo mais complexo pois devemos também nos
importar com os efeitos da borda. Para nao termos este problema utilizamos a “condi¢ao
periddica de contorno”. Com esta condicao “ligamos” o ultimo elemento ao primeiro, no

caso unidimensional. Para o caso bidimensional ligamos o tltimo elemento de cada coluna
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Figura 1.4: Representacao esquemética da rede quadrada do modelo de Ising. Os elemen-
tos com linhas continuas sao pertencentes a rede e os elementos com linhas tracejadas sao
devido a condicao periédica de contorno.

ao primeiro elemento e o dltimo elemento de cada linha ao primeiro, gerando assim uma
rede “infinita” [1§|, veja na Fig. (1.4
Também podemos expressar a condigao periddica de contorno de forma matematica
por
ity = g (1.13)
Qi n+1 = A4 1,
sendo a; ; um sitio da rede na posigao (7, j) em uma rede tendo dimensdo n por n.
Retomando o modelo proposto por Ising, temos uma energia de interacao entre os dois
spins primeiro vizinhos que é —J quando os spins se encontram paralelos (11;]1), e +J

para o caso dos spins estarem antiparalelos (1] ; |1). A Hamiltoniana que descreve este

modelo sem a presenca de um campo magnético externo é:

H=—-J 0,034, (114)
onde o;;) = &1 representa os spins “para cima’ ou “para baixo”, e J é a energia de

interagao entre os spins primeiros vizinhos.

1.4 Simulacao de Monte Carlo do Modelo de Ising

Para exemplificar melhor a aplicacao das simulacoes de MC, vamos intoduzir rapida-

mente os procedimentos para a simulacao no modelo de Ising.
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Vamos simular o modelo de Ising utilizando uma rede quadrada com diferentes tama-
nhos L = §8,16,32,64 e 128. Essas redes foram constituidas de sitios, cada um é ocupado
por uma particula de spin 1/2 com o estados “para cima” com valor +1, ou “para baixo”
com valor -1. Utilizamos condigoes de contorno periddicas. O estado inicial de cada
spin da rede foi gerado aleatoriamente e foram feitas atualizagoes através do algoritmo de
Metropolis. Geralmente descartamos 2,5 x 10* MCs, para atingir a termalizacdo, para
qualquer tamanho de rede.

A unidade de tempo MC equivale a uma realizacao de L? sorteios na rede onde todos
os spins tém a mesma probabilidade de serem sorteados e, em cada sorteio, tentamos
mudar o estado do spin.

Podemos ver na Fig. o tempo (em MCs) que cada tamanho de rede demora para
alcancar o equilibrio térmico. A figura também mostra a magnetizacao total por sitio m
em fungao do tempo (MCs). No inicio da simulagdes tem-se uma flutuagao nos valores
da magnetizacao até que em um determinado valor de MCs, o sistema oscila em torno de
um valor médio, ou seja, o sistema atingiu o equilibrio termodinamico. Note que quanto
maior for o tamanho do sistema menor é a variacao em torno do ponto médio. Somente
apo6s atingir o equilibrio termodinamico que podemos estimar as médias das quantidades
termodindmicas de interesse (magnetizagao m, susceptibilicade x, calor especifico ¢, etc).

Neste trabalho sempre utilizamos as constantes kg e |J| sendo iguais a 1, e a tempe-

ratura estd em unidades de kp/|J|, a anisotropia D esta em unidades de 1/|J|.

>7 (1.15)

e:%:%<25i>, (1.16)

onde ¢g; é a energia no sitio i, o calor especifico ¢ (mais detalhes no apéndice [A)),

Foram calculados a magnetizacao por sitio m,

_ (M) 1
Y R

12
P
%

a energia por sitio e,

_ (B - (E)?
c= T2 (1.17)
susceptibilidade magnética,
(M?) — (M)*

X = ETE (1.18)
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Figura 1.5: Magnetizagao total m e energia e por sitio em funcao dos MCs para trés ta-
manhos de rede L, como mostrado na figura. O sistema é simulado para uma temperatura
fixa T = 2,0.

e o cumulante de Binder de quarta ordem U}, [27] (ou quarto momento da magnetizagao),

Up=1- (1.19)

o cruzamento entre as curvas do cumulante de Binder para diferentes tamanhos de rede
nos da a temperatura critica para uma transicao de segunda ordem.

Na Fig. pode-se notar o comportamento da magnetizacao m em funcao da
temperatura 1" para varios tamanhos de rede L. Podemos observar que as magnetizagoes
tendem a zero quando a temperatura cresce, o que indica uma transicao de fase.

Na Fig. temos o comportamento energia e em fungao da temperatura T para
varios tamanhos da rede L. Tanto a curva da magnetizacao, quanto a da energia nao
apresentam uma descontinuidade explicita, isso indica que pode haver uma transicao de
fase de segunda ordem.

Obtemos também curvas do cumulante de Binder de quarta ordem Uj; para vérios
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tamanhos de rede, que se cruzem em um tunico ponto, que é o ponto critico, cujo valor
estimado é T, = 2,266 + 0, 014E| (veja detalhe da Fig. . O valor exato da literatura é
T, = m ~ 2,269 [18].

Na Fig. podemos observar o comportamento do calor especifico ¢ e susceptibi-
lidade y, que apresentam um pico na temperatura critica. Note que quanto maior for o
tamanho da rede L mais o pico se aproxima da temperatura critica. O aumento do nu-
mero de MCs pouco altera a distribui¢ao das curvas [22], porem quanto maior o nimero
de MCs melhor seré a precisao do resultado.

A temperatura critica pode ser ainda estimada através dos picos da susceptibilidade
x ou/e do calor especifico ¢, conforme mostrado na Fig. [1.8(b)l Pode-se ver que quanto
maior for o tamanho da rede mais preciso fica o ponto de méximo, todavia quanto maior
a rede mais tempo é exigido na simulacao (devido a termalizagao, veja Fig. [1.5)), por este
motivo é que nao utilizamos sistemas com redes muito grandes. Porem uma rede pequena
tem imprecisao quanto a determinacao o ponto critico. Posteriormente sera visto que a
maioria das simulagoes serd sobre uma rede de tamanho L = 48 no capitulo 2/ e L = 60

no capitulo 3|

30 erro foi determinado com o menor e maior ponto onde estimamos ser a temperatura critica.
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Figura 1.6: (a) Magnetizagao m e (b) energia e por sitio em fungao da temperatura T e
para diferentes tamanhos de rede L, como mostrado na figura.
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Figura 1.7: Cumulante de Binder de quarta ordem U, versus temperatura 71" para dife-
rentes tamanhos de rede L, como mostrado na figura.
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Figura 1.8: (a) Calor especifico ¢ e (b) suscepitibilidade x em fungao da temperatura
T para diferentes tamanhos de rede L, como mostrado na figura. Em (b) temos uma
ampliacao para ver a curvas com L menores.



Modelo de Ising Ferrimagnético com Anisotropias

Uniformes

Neste capitulo vamos utilizar simulagoes de MC, para estudar o modelo de Ising fer-
rimagnético de spin misto com spin-1/2 e spin-1. Aqui temos uma rede triangular e uma
anisotropia uniforme atuando na sub-rede C.

A anisotropia que atua em cada spin da sub-rede C é responsével por aumentar ou
diminuir os efeitos da magnetizagao dos spins em cada sitio.

Como neste trabalho as simulagoes exigem grande esforgo computacional, foi utili-
zado o Laboratorio de Matematica Aplicada do Departamento de Mateméatica (LAMAP
- UFMT) cujo laboratorio esta sob coordenagao do prof. Dr. André Krindges, para poder

realizar as simulagoes.

2.1 Modelo

O modelo estudado aqui nesta dissertagao consiste em uma rede composta por trés
sub-redes interpenetrantes A, B e C'. Cada sitio das sub-redes é ocupado por atomos
magnéticos com spins o4p) = 1/2 (estados F1/2) nas sub-redes A e B. Ja na sub-
rede C' os spins sdao Sc = 1 (estados £1;0), como esquematizado na Fig. . Como o
sistema é ferrimagnético a interacao de troca é negativa J < 0. Na sub-rede C existe uma

anisotropia uniforme D. A Hamiltoniana que descreve o sistema é:

’H:—J( Y oo+ Y oSkt Y ajsK>—DZs,3, (2.1)

i€A,jEB i€AkeC jeBkeC keC
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onde os termos que multiplicam J, representam a interacao entre os pares dos primeiros
vizinhos, como mostrado na Fig. [2.I] Podemos notar que cada spin tem 6 primeiros
vizinhos. O termo com D na Eq. ({2.1)) representa a anisotropia uniforme aplicada em

todas os spins da sub-rede C.

Figura 2.1: Representacao esquematica de uma rede triangular mista, composta pelas
sub-redes A (04), B (0p) ¢ C (S¢) com spins 1/2, 1/2 e 1, respectivamente. Os circulos
tracejados indicam onde ha presenca da anisotropia D.

2.2 Estado Fundamental

Agora vamos estudar o estado fundamental do sistema (para 7" = 0). Para isso, vamos
analisar uma célula unitaria triangular constituida por o4, op, Sc, e considerar todos
os estados possiveis das variaveis. Podemos obter as fases e expressoes para as energias
reduzidas por sitio e/|J| [8].

Como S = (04,05, 5¢) = (1/2,1/2,1) temos duadl] situagdes possiveis para a sub-rede
C, Sc =0 ou Sg = £1. Para o caso S¢ = 0, como S¢ nao contribui para energia (Eq.
(B.2])), entdo podemos ter os spins “para cima” na sub-rede A (04 = +1/2) enquanto que
na sub-rede B estard “para baixo” (op = —1/2), que tem a mesma energia que oposto
(04 =—1/2e0p = +1/2). Isso pode ser visto no apéndice[B.2 Vamos definir esse estado
como sendo o estado ordenado ferrimagnético| do tipo 1, FR; : (£1/2,¥1/2,0).

!Temos duas situacoes pois, os termos da sub-rede C' estdo elevado ao quadrado na Eq.7 nao 3
como se poderia pensar devido a sub-rede C possuir 3 estados.

2A escolha deste nome se deve ao fato que os spins das sub-redes possuem modulos diferentes (|Sc|#
|oa(p)|) e sdo antiparalelos (111).
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Para o caso em que S¢ = +1, temos que os spins da sub-rede C' tem grande contri-
buigao na energia, entao os spins das sub-redes A e B tendem a se opor ao sentido dos
spins da sub-rede C', para minimizar a energia, as sub-redes A e B sao sofrem a influéncia
da anisotropia D. Portanto um outro estado ordenado aparece e vamos denominar como
sendo o estado ordenado ferrimagnético do tipo 2, F Ry : (£1/2,+1/2, F1) (veja apéndice
B3).

Energias associadas aos estados:

e Fase 1 -FRy : (£1/2,F1/2,0) - estado ferrimagnético com S¢ =0, 04 = op = £1/2

: 1
¢ a energia —y.

e Fase 2 - FRy: (£1/2,£1/2,F1) - estado ferrimagnético com S¢ = F1, 04 = 0p =

3 _ D

+1/2 e a energia —3 — 397

As energias reduzidas s@o obtidas da Eq. (2.1)) e estao mostradas na tabela . Para

mais detalhes veja apéndice [B]

Tabela 2.1: Configuracoes para o estado fundamental do sistema, com suas respectivas
energias reduzidas para diferentes intervalos da anisotropia [9].

Estado e/|J| D/|J|
FR, : (£1/2,71/2,0) —1/4 (00, —3/2)
FRy: (£1/2,£1/2,%1) | —3/4— D/3[J] | (=3/2, +0)

Para se ter uma idéia melhor destes dois estados podemos observar na Fig. [2.2] o
comportamento das magnetizagoes das sub-redes A, B e C' (dadas pelas Eq. ) Note
que elas apresentam as magnetizacoes esperadas segundo a analise do estado fundamental,
todavia, a figura é para uma temperatura 7' = 0,2. Note também que na Fig. [2.9(a)

depois de termalizar temos uma tendéncia para ir ao estado F R1E| enquanto que na Fig.

temos o estado F' R

2.3 Simulacoes de Monte Carlo

Para estudarmos as propriedades termodinamicas deste modelo empregamos simula-
¢oes de MC. Utilizamos redes de tamanho linear L, com os valores de L = 24 até L = 120.

Como a rede é formada por tridngulos o valor de L deve sempre ser miltiplo de 3. Quanto

30 estado FR; na Fig. 2.9(a)|é (+1/2,—1/2,0).
40 estado FRy na Fig. 2.9(b)|é (+1/2,+1/2,—1).
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Figura 2.2: Magnetiza¢oes de sub-rede ma, mp e me em fungdo dos MCs. (a) Para
a anisotropia D = —1,432 e (b) para a anisotropia D = —1,55. As simulagoes foram
realizadas para uma rede de tamanho L = 48 e para T' = 0, 2.

a anisotropia D foram tomados valores de D = —3,0 até D = 2,0. Para determinar os
valores da temperatura critica utilizamos os picos do calor especifico, na maioria das vezes
as simulagoes ocorreram em uma rede com tamanho L = 48. Nosso sistema é composto
de trés sub-redes interpenetrantes, cada uma contendo L?/3 sitios, com condicoes de
contorno periédicas como ja apresentado na secao (1.3

Para comecar a simulagao, a rede é gerada distribuindo-se os estados dos spins aleato-
riamente. Geralmente descartamos 3,0 x 10* MCs para o sistema termalizar e utilizamos
3,0 x 10° MCs para calcularmos as médias termodinamicas. Estes valores sao obtidos
com base na anélise dos graficos da termalizacao para diferentes valores de temperatura

T e anisotropias D. Calculamos as magnetizacoes das sub-redes A, B e C', por sitio,

map) = 3[(|Maw) )]/ L* = 3 < > Ui> /L2, (2.2a)
)

i€A(B

onde (---) denota a média térmica e [---] denota a média sobre as amostras do sistema.

A Fig. apresenta a evolugao da magnetizagao alternada (Egs. (2.3a) e (2.3b])) e da
energia (Eq. (1.16])) em func¢ao do tempo (MCs).

O sistema apresenta uma magnetizagao tota]ﬂ nula para temperatura zero, veja Fig.

JL?, (2.2b)

S5

kel

me = 3[{|Mc[)l/L* = 3 <

5A magnetizacdo total é Eq. devido a natureza dos estados ordenados F'R; e F'R; ela tende a
ser nula.
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Figura 2.3: Magnetizagao alternada m,;, m,o e energia e em fungao dos MCs. Em (a)
temos T = 0,8 e D = 2,0. (b) Para T = 0,35 e D = —3,0. As simulagoes foram
realizadas para uma rede de tamanho L = 120.

2.4] e apéndice B.5 portanto é conveniente utilizarmos como parametro de ordem as

magnetizagoes alternadas que podem ser escritas como,

Mo = [(|Ma])]/L?* = Y S=2) -2 a5 )| /L% (2.3a)

kecC icA jEB
Moz = 3[Ma]/L* = 3|(|D oi=> a5 )| /L (2.3b)
€A JjEB

note que temos duas magnetizacoes alternadas. Isto se deve ao fato que temos duas fases
ferrimagnéticas F'R; e F' Ry, a magnetizacao m,s tende a ser nula até que em uma certa
“regiéo’ﬁ a magnetizagao m,; torne se nula, como pode ser visto na Fig. .

Quanto a energia total do sistema FE, calor especifico por sitio,

[(E%)] - [(E)]?
T TPLE (2.4)

onde kg é a constante de Boltzmann.

O cumulante de Binder de quarta ordeny] [27],

[(may)]
Ugp=1— —32%— 2.5a
SR ) (2:50)
6Esta regido esta em funcdo da magnetizacdo, por volta de D = —1.48.

“Um cumulante de Binder para cada uma das magnetizacoes, U,; para a magnetizacio alternada mg;
e U,s para a magnetizagao alternada ms.
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Figura 2.4: Magnetizacao total das sub-redes em fungao dos MCs. (a) Para T'= 0,8 e

D =20. (b) ParaT =0,35e D = —3,0. As simulagoes foram realizadas para uma rede
de tamanho L = 120.

N (67/4)

a2/l 2.5b
3[(M3,)P (2:90)
O cumulante de quarta ordem da energia,
_ (E")
V=1 S(E2) (2.6)

Utilizamos as quantidades acima para a determinacao da transicao de fase, bem como
para a determinacao de sua natureza. Por exemplo as temperaturas criticas podem ser
obtidas pela localizacao dos picos das curvas do calor especifico. Também é possivel
a obtencao do ponto critico com maior precisao, utilizando a interseccao das curvas do

cumulante de Binder de quarta ordem para diferentes tamanhos da rede L, como mostrado

nas Figs. 2.7(a)| e [2.7(b)l Neste trabalho utilizamos os picos do calor especifico, todavia,

para algumas anisotropias utilizamos o cumulante de Binder tendo como funcao verificar
se os resultados do calor especifico estao proximos aos do cumulantes. Com isso poderemos

ver o comportamento de transicao de fase para diferentes valores da anisotropia uniforme.

2.4 Resultados e Discussoes

Na Fig. [2.5(a)| as magnetizagoes alternadas mq1 e mqo (Eq. (2.3) s@o apresentadas e

obtidas a partir de nossas simulacoes. Com isso podemos verificar que as magnetizacoes
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Figura 2.5: (a) Magnetizagoes alternadas por spin mg,; e myo e (b) calor especifico ¢ em

funcao da temperatura 7', e para diferentes valores de D como mostrado na figura. As
simulagoes foram realizadas para uma rede de tamanho L = 48.
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Figura 2.6: Magnetizacao alternada m,; em fungdo da anisotropia D crescente (») e
decrescente (<) para diferentes temperaturas 7', como mostrado na figura. As simulagoes
foram realizadas para um tamanho de rede L = 48. As curvas se assemelham a curvas de
histerese, portanto as setas de dupla ponta indicam a largura do ciclo da histerese. As

barras de erros sao menores que os simbolos.

variam continuamente com a temperatura indicandoﬂ uma transicao de fase de segunda

ordem. Podemos observar que as duas magnetizagoes apresentam um comportamento
interessante, pois para os casos em que a anisotropia é D = 1,0, 0, —1,0, —1,48 a mag-

netizacao alterna da mg;, é continua (tem aparéncia similar ao da Fig. [1.6(a)|) enquanto

que a magnetizagao alternada mgs, ¢ nula, exceto para o caso de D = —1,48, neste caso

h& um pequeno pico. Ja para o D = —2,0; —3,0 temos que agora m,; ¢ nula enquanto
Mg € continua. Na Fig. temos os pontos do calor especifico ¢ (Eq. ) utilizados
para determinacao das temperaturas criticas. Nesta figura temos uma descontinuidade no
calor especifico (segunda derivada), para os diferentes valores da anisotropia D. Quanto
mais proximo de D = —1,47 mais alto o pico do calor especifico e para valores menores o
pico vai diminuindo, como em D = —2,0 e D = —3,0. Nestas simulagoes adotamos um

tamanho de rede L = 48.
Podemos observar na Fig. [2.8 que temos um minimo da linha cheia, entao investigamos

8 Assim como o modelo de Ising analizado na secio[1.4] em que as curvas da magnetizacao (Fig. [L.6(a))

também sao continuas e sao de segunda ordem.
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a existéncia de uma transicao de fase proxima a T, ~ 0.35. A linha esperada para a
transigdo é vertical em relagdo a abscissa (eixo D), é conveniente fixar a temperatura
e plotar o parametro de ordem magnetizagao alternada 1 m,; como funcao crescente e
decrescendo da anisotropia D. Apresentamos na Fig. [2.6] a magnetizacao, ela tem um
carater descontinuo e apresenta curvas similares & “ciclos de histerese”, caracterizando
uma transicio de fase de primeira ordem’]

Na Fig. [2.8 apresentamos o digrama de fases temperatura critica T, versus anisotropia
D. A linha continua representa as transicoes de fase de segunda ordem e foi determinada
a partir dos picos do calor especifico ¢ (como por exemplo da Fig. [2.5(a)|). Para verificar
os nossos resultados do calor especifico, alguns pontos (quadrado - [J) foram também
calculados com o método do cumulante de Binder de quarta ordem, eles podem ser vistos
na Fig. 2.7} onde comparamos os métodos do cumulante de Binder de quarta ordem com

os valores obtidos pelo calor especifico ¢, tabela [2.2]

Tabela 2.2: Comparacao entre os métodos para determinacao da temperatura critica,
entre o cumulante de Binder de quarta ordem e o colar especifico.

Temperatura Erro
Cal}or Binder Cal?r Binder
especifico especifico
Aniso- 0] 0,7576 | 0,7487 | +0,004 | £0,001
tropia —2,0 | 0,3661 | 0,3663 | 40,004 | +0,001

Temos uma transi¢ao de fase de primeira ordem no diagrama de fases Fig. 2.8, entre
os estados ferrimagnético tipo 1 FRy : £1/2,41/2,0 e tipo 2 FRy : £1/2,+1/2, +1,
que comega no ponto da anisotropia critica Do (com 7" = 0) e que segue em torno da
linha pontilhada, obtida a partir das curvas de histerese presentes na Fig. [2.6| esta linha
continua até o ponto critico final (e) da linha de primeira ordem.

E importante notar que ndo conseguimos mapear a linha de primeira ordem o suficiente
para afirmar que ela se encontra com a linha de segunda ordem, entao definimos o ponto
critico final () como sendo o ponto final da linha de primeira ordem até onde conseguimos
mapear. As coordenadas do ponto critico final sao dadas por (D = —1,487, T = 0, 33)
apresentadas na Fig. , onde podemos ver que com a evolu¢ao do tempo (em MCs)

temos uma mudanga do estado ferrimagnético tipo 1 (nas regides 1 e 2) para tipo 2 (na

9Descontinuidade da primeira derivada da energia livre (magnetizagao - Eq.(1.4)), segundo a classifi-
cagao de Paul Ehrenfest [I7] é uma transi¢ao de fase de primeira ordem.
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Figura 2.7: Cumulante de Binder de quarta ordem das magnetizacoes alternadas versus
temperatura T. (a) U,y para D =0 e (b) Uy para D = —2,0.
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Figura 2.8: Diagrama de fases temperatura critica 7, versus anisotropia D. Na linha cheia
temos uma transicao de fase de segunda ordem, com o ponto com a menor temperatura
sendo o ponto de coexisténcia de estados (¢). Os quadrados ([J) sdo pontos calculados
pelo método do cumulante de Binder. A linha pontilhada é uma transicao de fase de
primeira ordem que se inicia no ponto de anisotropia critica D¢ (para T = 0) e vai até o
ponto critico final (e). Os simbolos > e < representam as larguras das curvas de histerese.
As simulacoes foram realizadas para um rede triangular de tamanho linear L = 48 e
temos trés fases P, F Ry e F'Ry, sendo, paramagnética, ferrimagnética do tipo 1 e do tipo
2, respectivamente.
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regiao 3), indicando assim que ha uma coexisténcia das fases ordenadas FR; e F'Ry no
ponto critico final.

No ponto de coexisténcia de faseﬂ, aqui representado pelo simbolo ) no diagrama de
fases, podemos notar uma coexisténcia entre as fases F'Ry, FRy e P. Nos determinamos
as coordenados do ponto de coexisténcia como sendo (D, = —1,74, T, = 0,35). Na Fig.
isso é nitido pois temos inicialmente o estado F' Ry (regiao 1) depois o sistema passa
por regimes de P (regido 2) e tenta ir para o estado F'R; (regido 3).

Vemos na Fig. uma predominéncia da fase 'Ry na regiao ordenada, e que quando
a temperatura aumenta o sistema converge para um estado paramagnético independente
da anisotropia.

Os resultados das nossas simulagoes sao similares aos da referéncia [9]. A temperatura
critica encontrada foi T, = 0,7488(1) para D = 0 enquanto que na referéncia foi T, =
0,7485(1). Outra temperatura obtida foi T, = 0,3663(1) para D = —2, a mesma da
referéncia. Ambas as temperaturas sao para uma rede de tamanho L = 48.

Calculamos também o minimo do cumulante da energia V., (Eq. ) para ficar
mais claro se a transi¢ao ¢ de segunda ordem ou de primeira ordem (ver Fig. . A
ordem da transicao de fase pode ser estabelecida por uma anélise de escala de tamanho
finito (finite-size scaling analysis). Por exemplo, em nossas simulagoes nos encontramos
a interceptagéoE da reta com o eixo vertical V;, = 0,6664(1), para D = 0 e Vi =
0,6664(6), para D = —2,0 sendo estes valores inferiores a V* = 2/3 para L — 00, como

esperado para transicoes de fase de segunda ordem.

190 ponto de coexisténcia de fases é o ponto de minimo da curva de segunda ordem, pois abaixo deste
ponto tem-se uma linha de coexisténcia de fases entre as fases ordenadas FFRy e FR,.
A interceptacao foi conseguida utilizando o ajuste linear.
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Figura 2.9: Magnetizacao das sub-redes A, B e C' em funcao dos MCs. As simulagoes
foram realizadas para uma rede com tamanho linear L. = 48. Em (a) T' = 0,33,D =
—1,487, e as regides 1, 2 e 3 sdo os estados F'Ry(—1/2,+1/2,0), FRy(4+1/2,-1/2,0) e
FRy(—1/2,—1/2,+1), respectivamente. Em (b) T'= 0,35, D = —1,47, e as regioes 1, 2
e 3 s@o os estados F'Ry(+1/2,+1/2,—1), P e FRy(—1/2,—1/2,41), respectivamente.
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Figura 2.10: Cumulante da energia minimo V;, versus L™2. Em (a) a anisotropia é

D =0eem (b) ¢ D =—2,0. A linha cheia corresponde ao valor V* = 2/3 ¢ a linha
tracejada ao ajuste linear dos dados.



Modelo de Ising Ferrimagnético com Anisotropias

Aleatdrias

Neste capitulo estudamos o modelo de Ising ferrimagnético de spins mistos com spin-1
e spin-1/2 na presenga de anisotropias aleatérias em uma rede triangular.

Em nosso modelo, além dos efeitos da intensidade da anisotropia temos uma diluicao
dessa anisotropia na sub-rede C, ou seja, apenas alguns spins desta sub-rede sofrem a
influéncia da anisotropia, enquanto que uma percentagem restante é livre da agao da
anisotropia. Em outras palavras, na sub-rede C' existem valores de anisotropia D = 0
ou D = Dy distribuidos aleatoriamente. Esta aleatoriedade pode ser usada para modelar
situagoes em que um material apresenta impurezas em sua constituicao, imperfeicoes
estruturais, etc.

Assim como no capitulo anterior as simulagoes também foram realizadas no [LAMAP]

3.1 O Modelo

O modelo de Ising ferrimagnético de spins mistos com spin-1 e spin-1/2, na presenga

de anisotropias aleatorias, em uma rede triangular é descrito pela seguinte Hamiltoniana:

’H:—J< Y oot Y oSkt Y aj5k>—ZDks,§, (3.1)

i€A,jeB i€AkeC jEB,kEC keC

onde J é a magnitude da interacao entre os spins primeiros vizinhos, as trés parcelas que
multiplicam J sao somas sobre os primeiros vizinhos de um sitio qualquer que interage
com as outras sub-redes, oy;); sdo sitios com spin-1/2 das sub-redes A e B, enquanto Sy,

sao spins nos sitios da sub-rede C' e que possuem spin-1. D & a anisotropia aleatoria que



3.2. SIMULACOES DE MONTE CARLO 31

satisfaz a seguinte distribuicao de probabilidade:

P(Dy) = pd(Dy) + (1 — p)d(Dy, — D), (3.2)

onde o termo pd(Dy) da equagao acima indica que uma porcentagem p de spins na sub-
rede C' esta livre da agao da anisotropia aleatéria, enquanto que o termo (1—p)d(Dy— DY)
indica uma porcentagem 1 — p de spins na sub-rede C sobre a influéncia da anisotropia
aleatoria.

No capitulo 2 tratamos o problema com anisotropia constante em toda a sub-rede C,
isso equivale ao caso de p = 0. Pois temos que 1 — p = 1, ou seja todos os spins da

sub-rede C' estao sobre a influéncia da anisotropia com moédulo D.

3.2 Simulacoes de Monte Carlo

Para as nossas simulacoes utilizamos redes triangulares de tamanho L = 24 até L =
120, todavia na maioria das vezes foi utilizado L = 60. Esta rede é constituidas de trés
sub-redes interpenetrantes, com cada uma dessas sub-redes com L?/3 sitios, e aplicamos
condicoes de contorno periddicas.

Os estados inicias de cada uma das configuragoes foram preparados a partir da distri-
buigao dos estados dos spins de forma “up”, em que todos estdao em (+1/2,+1/2,+1). A
partir desta configuracao, a qual sera o ponto inicial da simulacao, as atualizagoes foram
realizadas pelo algoritmo de Metropolis. Isso foi utilizado para reduzir o tempo de ter-
malizacao. Como pode ser visto na Fig. [3.1, a magnetizagao vai mais rapidamente para a
termalizagao (Fig. do que se usassemos uma distribuigao aleatoria (Fig. [3.2(b))).

Para cada amostra do sistema, as anisotropias foram distribuidas aleatoriamente res-
peitando a distribuicao de probabilidade dada pela Eq. . Para p = 0 temos o caso
visto no capitulo anterior. Por exemplo, para uma amostra com p = 0,2 temos que em
média, 20% dos spins da sub-rede C' estao sob a influéncia da anisotropia D, ou seja, 80%
dos spins estao livres da anisotropia, o mesmo vale pra p = 0,4 e assim por diante. A
distribuicao é aplicada aos sitios da sub-rede C' com um valor de anisotropia D. Nor-
malmente, foram utilizados 4 amostras com 0,9 x 106 MCs para os célculos das médias
termodinamicas e 1,1 x 10° MCs foram descartados pois o sistema nao tinha atingido a

termalizagao. Para se ter uma ideia da influencia da distribuicao na termalizacao veja as
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Figura 3.1: Termalizacao para as magnetizagoes alternadas mg;, mge € energia e em
T=0,75,p=0,2e D=1,0. Em (a) a distribui¢ao dos spins é de forma aleatoria e em
(b) a distribuic@o é de forma “up”. Aqui usamos o tamanho de rede L = 120.

Figs. e[3.2

Foram calculadas as magnetizagoes das sub-redes A, B e C' por sitio,

ma) = 3[(|Mam]/L* = 3 < > 0i> /L7, (3.3a)

i€A(B)

me = 3[(|Mc])]/L* = 3 < > S > /L2, (3.3b)
L \lkeC
onde (---) indica a média térmica e |- - -] denota a média sobre as amostras do sistema.

O parametro de ordem apropriado sao as magnetizagoes alternadas, pois nosso sistema

apresenta uma magnetizacao total nula em 7' = 0. A magnetizacao alternada é estimada
como:
520 2Y s,

>] JL?, (3.4a)
keC icA jeB

o= o >] /L2, (3.4b)

icA jeB
sendo m,; € myo as magnetizagoes alternadas 1 e 2, respetivamente.

mar = [(|Ma|)]/L* = [<

M2 = S[Mag]/LQ = 3 [<
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Figura 3.2: Termalizacdo para as magnetizagoes alternadas mg;, m,o € energia e em (a)
para T = 0,35, p = 0,4, D = —1,0 e em (b) para T = 0,6, p = 0,8, D = —2,0. Aqui
usamos o tamanho de rede L = 120.

A energia total por sitio é dada por,

(B) = 5 S B (35)

sendo M o nimero de passos de Monte Carlo apés a termalizacao do sistema e F; é a
energia no ¢-esimo estado do sistema.
O calculo do calor especifico também foi utilizado, ja que o mesmo é um fator deter-

minante na obten¢ao das temperaturas criticas, dado por,

[(E*)] — [(E)?
c= o T2L (3.6)

sendo kp a constante de Boltzmann, e T" a temperatura do sistema.

Temos também os cumulantes de Binder de quarta ordemE],

RGN a
N TN (370)
(M)
Upy = 1 SN (3.7D)

Utilizamos as quantidades acima pois elas sao tteis na determinacao das linhas de

'Um cumulante de Binder para cada uma das magnetizacoes, U,1 para my; € Ugs para mes.
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transicoes de fases bem como para a determinacao de sua natureza. Por exemplo as
temperaturas criticas podem ser obtidas pela localizagao dos picos das curvas do calor
especifico, também ¢é possivel a obtencao com maior precisao, pela interseccao das curvas
do cumulante de Binder de quarta ordem, para diferentes tamanhos da rede L. Todavia
neste trabalho utilizamos os picos do calor especifico devido a necessidade precisarmos fa-
zer mais de uma simulacao para determinacao de uma temperatura critica, e também nao
foi utilizada as curvas da suscetibilidade magnética devido ao fato que temos duas e isso
demanda mais tampo na anéalise das mesmas. Com isso poderemos ver o comportamento

da transicao de fase para diferentes valores da anisotropia D e do parametro p.

3.3 Resultados e Discussoes

As temperaturas criticas podem ser determinadas pela intersecao das curvas do cu-
mulante de Binder de quarta ordem para varios tamanhos de rede. Podemos também
calcular a temperatura critica de uma maneira mais rapida, pelo pico das curva do calor
especifico.

Podemos ver na Fig. que ao utilizar esta metodologia devemos tomar cuidado,
pois a medida que p aumenta a curva do calor especifico pode deixar de ter um pico bem
definido.A medida que p aumenta temos um deslocamento do pico do calor especifico
para a esquerda, ou seja, a um diminuicao na temperatura critica, para uma anisotropia
D =1,0.

Para p = 1,0, onde nao existe a inﬂuénciaﬂ da anisotropia aleatoéria na sub-rede C, a

Eq. (2.1) agora pode ser reescrita como a seguinte Hamiltoniana,

H:—J Z O'iO'j—i- Z O'Z'Sk—F Z O'jSk y (38)

i€cAjeEB €A keC jeBkeC

onde podemos notar que a energia nao sera afetada pela anisotropia, isso implica que o
calor especifico Eq. (2.4) também nao sera afetado resultando num valor Constanteﬂ para
p = 1,0, que pode ser visto na Fig. |3.4(a)|

Para D =0 (Fig. 3.5(a)) em qualquer que seja o valor de p temos o mesmo resultado

2Como p = 1,0, temos que: p—1 = 0, ou seja a fracdo de sitios sob a influéncia da anisotropia aleatéria

¢ nula Eq. (3.2).
3Como os picos do calor especifico nos déo as temperaturas criticas entdo como sempre temos a mesma
energia, sempre teremos o mesmo valor para o pico.
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Figura 3.3: Calor especifico ¢ em funcao da temperatura 7' em D = 1,0 e para varios
valores de p, como indicados na figura. Aqui as simulag¢oes foram realizadas para uma
rede L = 48.

esperado para a situagao de p = 1, 0 pois para D = 0 a hamiltoniana se tornard novamente
a Eq. . Na Fig. temos o grafico do calor especifico ¢ em func¢ao da temperatura
T, para diferentes valores de p. Isso também indica que as curvas de transicao de fase de
segunda ordem para cada valor de p devem se cruzar no ponto em que a anisotropia é
nula (D = 0) (veja apéndice D)), como pode ser visto na Fig. [3.10}

Para p = 0,2 (Fig. temos o deslocamento do ponto para a menor temperatura
para a esquerda em relagao ao caso em p = 0. Com base no calculo das areas relacionadas
ao ciclo de histerese, apresentadas na Fig. [3.6] para diferentes valores da temperatura
T = 0,14, podemos obter uma estimativa para a linha de transicao de fase de primeira
ordem. Na tabela [3.1] apresentamos as areas normalizadas (em porcentagem) com relagao
a area obtida na Fig. para 7' = 0,14 (maior area). Nos também representamos
por triangulos (I> e <) uma estimativa da largura das curvas de histerese, como pode ser
visto nas Fig. [3.9e[3.10] A curva tracejada representa uma “tentativa” de ligar o ponto
de anisotropia critica D¢ (para T' = 0) ao ponto tricritico na linha de transi¢ao de fase de
segunda ordem, onde podemos observar que ao longo dessa linha ocorre uma diminuigao

da area do ciclo de histerese. Essa linha representa a linha de transi¢ao de fase de primeira
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Figura 3.4: (a) Temperatura critica 7. em fungao anisotropia D. (b) calor especifico ¢
em fungao da temperatura 7. Em (b) temos diferentes valores de anisotropia D, como
mostrado na figura e para p = 1, 0.

ordem entre as fases ordenadas F'R; e F'R,.

Tabela 3.1: Area normalizada (em porcentagem) para as diferentes temperaturas presentes

na Fig. 3.6

Temperatura 7' | Area (normalizada)
0,14 100,00%
0,16 60,59%
0,17 36,90%
0,18 19,43%
0,20 10,58%
0,25 2,78%

Podemos observar também que na Fig. [3.9| (para p = 0,2) os pontos representados
pelos simbolos quadrados ([J) sdo os valores da temperatura critica obtidos pelo método
do cumulante de Binder de quarta ordem. Por exemplo, na Fig. [3.7] apresentamos os
resultados para D = 0 (Fig. e D = —2,5 (Fig. cujo objetivo aqui é
verificar se os resultados obtidos pelo método do cumulante sao similares aos do obtidos
pelo método do calor especifico. Na tabela [3.2] apresentamos uma compraracao entre os
dois métodos.

Representado pelo simbolo 4 no diagrama de fases (ver Fig. e , podemos
observar uma coexisténcia entre os estados FR,, FFRy e P. Para o caso p = 0,2, nos
estimamos as coordenadas do ponto tricritico como sendo (T; = 0,242, D, = —1,749).
Na Fig. [3.§ apresentamos as magnetizagoes de sub-redes A, B e C' em fungao dos MCs,

onde podemos observar nitidamente a coexisténcia de fases onde inicialmente temos o
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Figura 3.5: Calor especifico ¢ em fungao da temperatura 7. Temos diferentes valores da
distribuicao p, como mostrado na figura e para uma anisotropia D = 0.

Tabela 3.2: Comparagao entre os métodos do cumulante de Binder de quarta ordem e o
colar especifico para a determinacao da temperatura critica em p = 0, 2.

Temperatura Erro
Cal?r Binder Calf)r Binder
especifico especifico
Aniso- 0 0,746 0,749 | 40,003 | £0,001
tropia —2,5 0,283 0,270 | 40,004 | 40,004
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Figura 3.6: Magnetizacao alternada
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T=0,16, (¢c) T =0,17, (d) T = 0,18, (¢) T = 0,20 e (f) T = 0, 25.
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Figura 3.7: Cumulante de Binder de quarta ordem em funcao da temperatura 7. (a)

Para a magnetizagao alternada m,; e D = 0,0. (b) Para a magnetizacao alternada mgs e
D =-25.

estado F'Ry (regiao 1) depois o sistema passa por regimes de F'R; (regiao 2) e vai para o
estado P (regiao 3). Essas simulagoes foram realizadas para um tamanho de rede L = 60,
uma temperatura fixa em T = 0,242 e para uma anisotropia D = —1,749.

Unindo os resultados do capitulo anterior (caso p = 0, presente na Fig. [2.8) com o
caso p = 0,2 (presente na Fig. |3.9) e as curvas para a transi¢ao de segunda ordem para
os casos p = 0,4, 0,6, 0,8 e 1,0 (calculadas pelas simulagdes) construimos o diagrama de
fases completo do modelo e a apresentamos na Fig. [3.10] Portanto, temos o resultado final
deste trabalho que é o diagrama de fases da temperatura critica T, versus a intensidade da
anisotropia aleatoria D, para diferentes valores de p. Em resumo, nesse diagrama de fases
encontramos linhas de transicoes de fase de segunda ordem e uma regiao de transicao de
fase de primeira ordem para os casos com um parametro de distribui¢ao da anisotropia

aleatoria p = 0 e p = 0,2 e, por outro lado, somente linhas de transicoes de fase de

segunda ordem para os casos de p = 0,4, 0,6, 0,8 e 1,0.
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Figura 3.8: Magnetizagao das sub-redes A, B e C' em fun¢ao dos MCs. As simulagoes fo-

ram realizadas para uma rede com tamanho L = 60, 7T =0,242e D =

—1,749. As regioes

1, 2 e 3 s@o os estados F'Ry(+1/2,+1/2,—1), FR1(+1/2,—1/2,0) e P, respectivamente.
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Figura 3.9: Diagrama de fases no plano temperatura critica 7, versus anisotropia D para
p = 0,2. Na linha cheia temos uma transicao de fase de segunda ordem, com o ponto com
a menor temperatura é o ponto coexisténcia de fases (#). Os quadrados ([J) sd@o pontos
calculados pelo método do cumulante de Binder. A linha tracejada é uma tentativa de
formar um caminho para uma transicao de fase de primeira ordem que inicia no ponto de
anisotropia critica D, vai até o ponto critico final (e) e os simbolos > e < representam as
larguras das curvas de histerese. As simulacoes foram realizadas para um rede de tamanho
linear L = 60 e temos trés fases P, FFR; e F Ry, sendo respectivamente paramagnético,
ferrimagnético, do tipo 1 e ferrimagnético do tipo 2.
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Figura 3.10: Diagrama de fases temperatura critica 7, versus anisotropia D. Nas linhas
cheias temos as transi¢oes de fase de segunda ordem, com os pontos com menor tempe-
ratura sendo o ponto de coexisténcia de fases (¢). As linhas tracejadas s@o transi¢oes de
fase de primeira ordem que iniciam no ponto de anisotropia critica D, e vao até o ponto
critico final (e). Os simbolos B ¢ < sdo concernentes as larguras das curvas de histerese
para p = 0,0 e os simbolos > e < sao para p = 0,2. As simulacoes foram realizadas para
diferentes tamanhos de rede e temos P,F Ry e F' Ry, sendo, paramagnético, ferrimagnético

do tipo 1 e 2, respectivamente.



Conclusoes e Perspectivas de Trabalhos Futuros

Neste trabalho estudamos os efeitos das anisotropias aleatérias diagrama de fases do
modelo de Ising ferrimagnético de spins mistos spin-1/2 e 1 em uma rede triangular. Para
isso utilizamos a técnica de simulagao de Monte Carlo.

A dissertacao foi dividida em duas partes. Na primeira parte, capitulo 2, estudamos
o efeito da anisotropia uniforme D na sub-rede C' no modelo de Ising ferrimagnético de
spins mistos com S = (04 = 1/2,05 = 1/2,Sc = 1). Na segunda parte, capitulo 3,
estudamos o efeito das anisotropias aleatorias D na sub-rede C' com uma distribuicao
de probabilidade P(D{) no modelo de Ising ferrimagnético de spins mistos S = (o4 =
1/2,0 =1/2,5¢ =1).

Para o caso em que temos uma anisotropia D uniforme, observamos que o sistema
apresenta transicoes de fase de segunda e primeira ordens. Analisarmos valores para a
anisotropia D variando entre —3,0 e 1, 0.

Para o caso da anisotropia que segue uma distribuicao de probabilidade bimodal
P(Df{) para os spins na sub-rede C, observamos também a existéncia de uma linha de
transicao de fase de segunda e uma linhda de primeira ordem para p = 0,2 e somente
linhas de segunda ordem para os casos de p = 0,4, 0,6, 0,8 e 1,0.

Em trabalhos posteriores, poderemos analisar o sistema com outros métodos como mé-
todo de Bethe-Peirls, Parallel Tempering [28] ou Banho Térmico, para determinagao das
linhas de primeira ordem com maior precisao. Além disso o sistema apresenta frustragao
que nao foi abordada neste trabalho. Em trabalhos posteriores seria essencial a analise

da frustracao apresentada pelo sistema.
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Calculo de Algumas Quantidades

Aqui temos o calculo de algumas quantidades que podem ser do interesse do leitor.

A.1 CaAlculo do calor especifico

A energia média (E) do sistema é dada pela soma da relagao entre a probabilidade
P de uma determinada configuracao de spins da rede e a energia F,, associada a essa

configuragao.
(E) =) E.p., (A.1)
A probabilidade p,, pode ser escrita como:

efﬁEw

A

Puv = (AQ)

onde Z ¢é a funcao de partigdo do sistema. Entao a Eq. (A.1]) fica:

efﬁEw

(B) =) Eo—y— (A.3)

A funcao de particao descreve as propriedades estatisticas de um sistema termodina-

mico, ela é dada por:

Z =Y e Pt (A.4)

Derivando em relacao a 3, fica:

g—g = (—E,)e " (A.5)
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Reescrevendo a Eq. (A.3]),

(B) = —5 S (- Ba)e

Podemos simplificar utilizando a Eq. (A.5)), temos:

107 OlnZ
B =z08 T s

Agora vamos nos ater ao calor especifico. O calor especifico é a medida da variacao

da energia do sistema em relacao a temperatura e, ¢ dado por:

Utilizando 8 = 1/kgT, podemos reescrevé-la como:

1 O(F)
= — — A6
kgT? 0S8 (A.6)
Derivando novamente a fungao de particao Eq. (A.4]),
2§ g
6—52 = Ewe (A?)

e utilizando as Eqgs. (A.6) e (A.7), temos:

B 1 9?InZz
kgT? 0B2

_ L o 10z
T ka0 \ Zop )

Substituindo (E) e Eq. (A.5)),temos:

S (Lozy
7 \Zop

w

rearranjando,

1

T ksl

Portanto o calor especifico pode ser dado em termos da variancia da energia do sistema:

c:—@%ﬁgf. (A.8)
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A.2 CaAlculo da suscetibilidade magnética

A magnetizacao média pode ser dada por:
(M) =" p.M,.
Utilizando p,, da Eq. (A.2))
(M) = 5 3 Mo
Z v '

Agora podemos escrever em termos da derivada da fungao de particao em relacao ao
campo aplicado H,
107 0

(M) = 50 = 5z (A.9)

A susceptibilidade magnética é dada em termos da variacao da magnetizagao em fun-

¢ao do campo magnético aplicado:

Reescrevendo a equagao anterior, temos:

_1oz (102
- ZOH? Z OH

Utilizando a Eq. (A.9), podemos reescrever assim:

X = (M?) — (M)? (A.10)



Estado Fundamental

Analisando uma célula triangular elementar composta pelos spins g4,0p € S, e con-
siderando todas a possibilidades dos estados dos spins, podemos fazer uma anélise do

estado fundamental.

B.1 Energia Reduzida

Com base na Eq. (2.1)) reescrita abaixo,

—J( Z 005 + Z oSk + Z O'jSk>_DZSlz7

i€A,jEB icAkeC j€B,keC keC

podemos calcular a energia reduzida por sitio do sistema que fica como:

1 J L L
ﬁ:_ﬂm ZU@ZUJJFZUZZS’CJFZUJZW
i=1l€A j=1eB i=1€A k=1eC j=1leB i=1€A
N/3 N/3 N/3 N/s
D DL SIE SR SIET S I s
j=1eB k=1eC k=1eC i=1€A k=1eC j=1eB | |k leC

onde N é o nimero total de sitios. O fator 1/2 aparece pois temos uma contagem dupla

de cada interacao,

e 1 N

m_ﬂg[UA(S UB)+UA(3 SC)+UB(3 O'A>+
D N

O’B<3-Sc)+Sc(3~O'A)+Sc(3~O'B)] N|J| BSC,

sendo o4 (p) € Sc os spins que pertencentem as sub-redes A, B ou C|, respectivamente.

Assim,
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e 1 D
—(UAUB+UASC—|—UBUA+O’BSC+ScUA+ScO'B)—

£ - S2.
]2

377
Esta ¢ a equagao da energia reduzida. Podemos remover os termos duplicados visto

que 040 = 004, 045c = Scoa € Scog = oS¢, ficando como

D

—— G2, B.1

& — 0A0RB —|—(TASC+(TBSC —
B.2 Determinacao do Estado Ferrimagnético do Tipo 1

Utilizando a Eq. (B.1)) podemos calcular a energia do sistema. No caso que S¢ = 0,

temos,

€1

7l = 040B. (B.2)

Agora para o caso 04 = Fop, ou seja temos uma sub-rede com spins “para cima” e

outra com spins “para baixo”, ficamos com,

()

Agora para £04 = top, ou seja as duas sub-redes A e B estao “para cima” (ou “ para

a4

A configuragao (£1/2,F1/2,0) tem menor energia em relagao a configuragao (£1/2, £1/2,0),

baixo”)

portanto, esse estado corresponde ao estado fundamental. Definimos a configuracao

(£1/2,F1/2,0) como sendo o estado ferrimagnético do tipo 1 (FR;) com a energia redu-

zida Eq. (B.3)).

B.3 Determinacao do Estado Ferrimagnético do Tipo 2

No caso de S¢ = +1, temos duas situacoes possives para os spins das sub-redes A e

B. Ouoy = 0p, ou 0y = —op mas como o sistema é antiferromagnéticdﬂ nao temos o

1Os spins menores se opdem ao spin maior.
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caso em que o4 € oposta a og. Portanto s6 temos o caso em que 04 = op, todavia as
sub-redes A e B podem estar paralelas ou antiparalelas com a sub-rede C'.

Utilizando a Eq. (B.1]), vamos ver as duas situagoes.

e Quando sao paralelas: 04 = op = +1/2 e Sc = +1, temos

D) () e ()] o
D
5

e

|_J|_

= | Ot

e Quando sao antiparalelas: 04 = o = +1/2 e S¢ = F1, temos,

©[(52) () + () 7 (0 1] - 2o

e 1 D 3 D
)= = _ = B.5
=G i o)
Entdo temos um outro estado ferrimagnético do tipo 2 (F'Rs) com a configuragao
(+£1/2,£1/2,F1). Portanto temos dois estados ordenados ferrimagnéticos do tipo 1 e

2 (FR; e FR,) que estao listados na tabela [B.1] Na primeira coluna temos os estados

ferrimagnéticos, na segunda coluna escrevemos as as energias reduzidas dadas pelas Eqgs.
(B.3) e (B.5).
B.4 Anisotropias Criticas

O ponto de anisotropia critica é onde as duas energias sao iguais (as energias sao dadas

pelas Eqs. (B:3) e (B3)).

el __ ey __ D
th=—aeft=—3—am
€1 €
)

l_3 Db 1.3 D
4 4 3| 4 4 3y
-1+3 D
4 3|Jy
D 3

2 __2 (B.6)
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Com base nas informagoes obtidas até aqui construimos a tabela abaixo (Tab. |B.1):

Tabela B.1: Configuracoes do estado do sistema, com suas energias reduzidas para dife-
rentes alcances da anisotropia.

Estado e/|J| D/|J]|
FRy : (£1/2,F1/2,0) ~1/4 (—o00,—3/2)
FRy: (£1/2,£1/2,%1) | —3/4— D/3|J| | (=3/2, +c0)

Também podemos determinar a anisotropia critica para uma distribuicao aleatéria na

rede. Com base na Eq. (3.2)) podemos escrever que,

D, 3
1—p)=t=-=2
D, 3
S B.
lJI 2(1—p) (B7)

onde (1 — p) indica que uma porcentagem da sub-rede C' esta sob agao da anisotropia D.
Usando a Eq. podemos calcular as anisotropias criticas D, para alguns valores de
p como mostrado na tabela [B.1]

Devemos tomar cuidado para o caso p = 1,0, pois como ja foi mostrado na secao
(pg. 134)), ndo ha dependéncia da hamiltoniana com a anisotropia D. Portanto podemos

afirmar que para p = 1,0 a anisotropia critica nao existe. Formando a tabela abaixo.

Tabela B.2: Anisotropia critica D, paras diferentes valores de p.
p D./|J]
0 -3/2=-1,5
0,2 | —15/8 = —1,875
0,4 —5/2=-25
0,6 | —15/4=-3,75
0,8 —15/2=-7,5
1,0 —

B.5 Magnetizacao Total no Estado Fundamental

A magnetizacao total é dada pela equagao,

MT:ZO-i_’_ZO-j—i_ZSk' (B8)

icA jEB keC

Como no estado fundamental temos dois estados F'R; e F'Ry entao temos:
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e Para o estado F'R;:

O estado F'R; é caracterizado por seus spins estarem em (F1/2,4+1/2,0), entao a

magnetizagao total sera:

N/3 1 /3 1 N/3
-2 (+3) 2 (m) 2
i= 7=1 k=1

w3 e

Portanto, resulta em uma magnetizacao total nula para o estado F'R;.

e Para o estado F'Rs:

Com relagao ao estado F'Ry temos (£1/2,+£1/2,F1), calculando a soma:

N/3 N/3 N/3

N E )+z( )+z 1),

=1

My = g [(i%) + (i%) + (:Fl)} =0. (B.10)

também resulta em uma magnetizacao total nula.

Com isso podemos ver que para os dois estados F'Ry e 'Ry a magnetizacao total é

nula.

Podemos ter também uma combinacao qualquer dos dois estados.

e Combinagao de FRy e FRy:
Supondo que tenhamos uma combinacao de ¢ (porcentagem) dos sitios no estado
FRy el — g no estado F'Ry, entao teremos uma certa quantidade de sitios em um

estado e outra em outro estado, entao

gN/3 gN/3 gN/3

My = Z(%)+Z( ) >0l

i=1 j=1

(1—q)N/3 1 (1—q)N/3 1 (1- q)N/3
> (5)+ X (2 )+ LS

—1 —1
A i =1 FRy

Utilizando o resultado das contas anteriores (Egs.(B.9) e (B.10)) podemos concluir
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que em médiaﬂ a magnetizacao total seréa nula para a combinagao,

My = 0. (B.11)

2A palavra “média” ¢ utilizada pois deve haver uma diferenca entre as quantidades de sitios que nao
torne a magnetizagao total nula como pode ser visto as flutuagoes na Fig. [2.4] mas ele ¢ muito inexpressiva
na ordem de %1, 55% quando o sistema nao esta termalizado, para F0, 301% quando termalizado, segundo
nossas simulagoes.



Magnetizacoes Alternadas

Temos duas magnetizagoes alternadas mq; e mgu (Eq. (2.3)), sabendoﬂ que N = L?,

elas podem ser reescritas como:

ZSk_QZUi_2ZUj

kel i€A JEB

/N7

Me1 =

DI

icA jeB

/N.

ma2:3

e Para o estado F'R;:

O estado F'R; é caracterizado por (F1/2,£1/2,0), entdo as magnetizagoes:

N/3 N/3 N/3

Mar = | > _(0)=2) " (i%) -2) (:%) /N

keC i€cA JjEB

= 2o (2) 2 (1) <o e

N/3

o) B ()

= Y (5) - (53] . 2

Portanto, para o estado F'R; a m,; tende a ser nulo, enquanto que temos ms

N | —

IN & o numero total de sitio da rede, e como a rede é bidimensional N = L x L.
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e Para o estado F'Rs:

Para o estado F'Ry, o spins sao (£1/2,+1/2, F1), entao as magnetizacoes sao:

o= 3050 =23 () -23- (+3)
- defon=a(+)-2(4)
M = 3 [(F1) + (F1) + (F1)] = 1 (©3)
ma=3l3 () -3 ()|

o ¥ (12 - (1)) o ca

Logo no estado F'Ry a magnetizacao m,, = 0, enquanto que temos mys.

e Combinagao de F'R; e F'Ry:
Suponto que tenhamos uma combinagao de ¢ (porcentagem) dos sitios no estado

FR; e (1 —¢q) no estado F'Ry, entdo teremos:

gN/3 gN/3 qN/3

1 1
ma= || 2023 (25) 230 (v3)| -
keC i€EA jeB FRy
(1—q)N/3 (1—q)N/3 1 (1—q)N/3 1
SNCEINEEDS (ig) 2y (iﬁ) /N,
keC €A jEeB FR»
Utilizando os resultados anteriores Egs. (C.1)) e (C.3))
Ma1 = |0lrr, + (1 = @)l pp, =1 — ¢ (C.5)
e
qN/3 1 qN/3 1
ma =3 |13 (i§> -2 (ﬁ) +
i€cA JEB FR, (C_6)
(1—q)N/3 1 (1—q)N/3 1
> (55)- X (=5)] |~
€A jEB
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Utilizando os resultados anteriores Eqgs. (C.2) e (C.4))
Mg = ‘CI‘FRl"‘ ’O’FRQ =q (0-7)

Portanto quanto maior for ¢ maior seré a mgy, € menor sera mg;.

Se analisarmos os extremos, no lim,_, teremos como resultado [C.3] Ja o extremo

lim,_,; retorna ao resultado de [C.2}



Cruzamento das Linhas de Segunda Ordem

Na Fig. [3.10]as linhas de segunda ordem para # valores de p para D = 0 se cruzam. O
objetivo deste apéndice é demonstrar matematicamente de forma sucinta em que situacao
isto ocorre.

Como as curvas sao formadas pelos picos do calor especifico podemos dizer que,

C(pi)Ma:c = C(pq)Ma:w

onde p; e p, sao pontos de simulagoes arbitrarios desde de que p; # p, e c¢(p;) é o calor
especifico para o p; (o mesmo vale para c(p,)), por estarmos em uma simula¢do nao
podemos afirmar que eles sao iguaisﬂ por isso o sinal “=”, contudo vamos aceitar como

iguais e nos concentrar apenas no ponto méximoﬂ, entao,

c(pi) = c(py)-

Devemos nos recordar que o calor especifico depende da energia média (veja Eq. (2.4)),

entao temos,
(Ep,) — (By)" = (Bp) — (Ep,)",

onde (E,,) ¢ a energia média para p; (o mesmo vale para E, ). Daé temos que

i

(Ep,) = (E,)

Pq

IEles nao sao iguais pois temos flutuacdes nas simulacdes, mas estdo muito préximos como pode ser
visto na Fig.

2A partir daqui estamos sempre considerando o ¢ no ponto méaximo.
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Para o primeiro caso temos que a média da energia (E) é dado pela Eq. (3.5). Contudo
a média da energia depende da Hamiltoniana (Eq. (3.1])), note que esta Hamiltoniana
temos que somente D¢ depende do parametro p para distribuicio da anisotropia na sub-

rede C, entdo temos que inspecionar a Eq. (3.2)), reescrita abaixo,
P(Dy) = p(Dy) + (1 = p)d(Dy — D).

Temos que tornar a Hamiltoniana independente de p, para isso temos dois casos pos-
siveis. Ou p = 1: entao nao teremos a presenca da anisotropia na sub-rede C' como ja foi
discutido neste trabalho, porem isso nao nos satisfaz, ja que desejamos que isso ocorra
para qualquer p. Entao temos que a tnica forma é se a intensidade da anisotropia for
nula.

Portanto para que as linhas de segunda ordem se cruzem em um mesmo ponto a
anisotropia deve ser nula,

D =0.

Quanto a situagdo (E7 ) = (E> ) podemos proceder da mesmo forma apenas tomando o
cuidado de nos lembrar que na equacao da energia média cada valor da energia deve estar

ao quadrado.
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