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Resumo

Simulagoes de Monte Carlo foram usadas para determinar o diagrama de fases
temperatura versus concentracao p de spins o de um modelo de Ising de spins
mistos com desordem temperada numa rede quadrada. O modelo consiste de
dois diferentes tipos de particulas com spins o = % (estados i—%) e S =1 (estados
+1,0). Essas particulas sao distribuidas de forma aleatéria na rede e consideramos
somente interagoes entre spins primeiros vizinhos do tipo ferromagnética (J > 0).
Este modelo representa uma liga binaria magnética (obtida através do esfriamento
rapido de uma mistura liquida em altas temperaturas) do tipo A,B,(p = 1 — q).
Empregamos simulagoes de Monte Carlo para varios tamanhos de rede L e para
diferentes concentragoes de spins ¢ na rede, com L variando de 12 a 48 e aplicando
condigoes periddicas de contorno. O cumulante de Binder foi utilizado para calcu-
lar a temperatura critica deste sistema para as varias concentracoes p de spins o.
Determinamos o comportamento das grandezas termodinamicas envolvidas como
a temperatura versus magnetizacao, susceptibilidade, calor especifico e o cumu-
lante para diferentes tamanhos de redes bem como para diferentes concentragoes

de spins o.
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Abstract

Monte Carlo simulations were used to determine the phase diagram of tempe-
rature 1" versus concentration p of spins o, of the quenched random mixed-spin
Ising model on the square lattice. The model consists of two different particles with
spins o = 1/2 (states +1/2) and S = 1 (statest1,0). These particles are randomly
distributed on the lattice, and we considered only nearest-neighbor interactions.
This model can represent a random magnetic binary alloy A,B;_,, obtained from
the high temperature quenching of a liquid mixture. We performed Monte Carlo
simulations for several lattice sizes, temperature, concentration p of the spins o,
and we found its critical temperature through the reduced fourth-order cumulant.
We also determined the magnetization, the susceptibility and the specific heat as

a function of temperature.



Capitulo 1

Introducao

Ha, atualmente, dois métodos de simulagdo computacional utilizados na re-
solucdo de problemas fisicos [1]. S@o os métodos de Monte Carlo e a Dindmica
molecular [2]. Em geral, sdo usados para resolugao de problemas estatisticos que
nao possuem solucao analitica exata, porém, apresentam caracteristicas distintas.
Enquanto o método de dinamica molecular esta associado a problemas de cunho
deterministicos, via integragao direta das equagoes de movimento do sistema. O
método de Monte Carlo consiste num método de simulagdo computacional base-
ado na utilizagdo de nimeros aleatorios. A titulo de esclarecimento, o nome Monte
Carlo é uma alusao a cidade de Monte Carlo no principado de Monaco, famosa
pelos seus cassinos e jogos de azar [1].

Este é o método que empregaremos neste trabalho. Em termos computaci-
onais, nao ¢ possivel obter um gerador de nimeros verdadeiramente aleatorios.
Usa-se entao, geradores de nimeros pseudo-aleatorios, pois a inicializagao do pro-
cesso de geracao é realizada através de um valor determinado, uma semente. Os
numeros gerados desta maneira sdo, podemos dizer, previsiveis e apresentam um
ciclo de repeticao finito. Este ciclo deve ser o maior possivel, pois muitas vezes,
em determinadas simulacoes, consome-se um niimero elevado (~ 10°) de nimeros
aleatérios. Neste trabalho utilizamos o gerador RAN1(idum) [3], que a partir de

uma semente, nos fornece uma sequéncia de nimeros pseudo-aleatérios (em geral
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niumeros inteiros, grandes, impares e negativos).

No capitulo 2, apresentamos os métodos estocasticos que oferecem suporte teod-
rico ao método de Monte Carlo dando fundamental embasamento quanto a apli-
cabilidade das simulagoes de tal modo, que esclarecem e justificam as simulagoes
[4]. Ainda neste capitulo estudamos os processos de Markov, a matriz estocéstica,
o principio do balango detalhado, a equacao Mestra e o algoritmo de Metropolis.

Para melhor entendimento da aplicacao do método Monte Carlo, no capitulo 3,
apresentamos como exemplo os procedimentos de uma simulag¢ao para um modelo
fisico relativamente simples, o modelo de Ising. Calculamos as grandezas termodi-
namicas como a magnetizacao, susceptibilidade, calor especifico e o cumulante de
Binder de quarta ordem.

Em seguida, no capitulo 4, discutimos o comportamento de sistemas desorde-
nados devido presencga de impurezas num cristal. Abordamos também as técnicas
de tratamento temperado (quenched) e recozido (annealed), para obtengao de ligas
metalicas, em particular as ligas binarias com propriedades magnéticas.

Finalmente, estudamos, no capitulo 5, o modelo de Ising de spins mistos com
desordem temperada numa rede quadrada, que representa uma liga binaria magné-
tica. Através de simulacao de Monte Carlo, utilizando o algoritmo de Metropolis,
obtivemos os resultados esperados para as grandezas termodinamicas e construi-
mos o diagrama de fases do modelo no plano temperatura critica 7T, versus con-

centracgao p de spins o.



Capitulo 2

O método de Monte Carlo

2.1 Introducao

O método Monte Carlo esta fortemente associado a conceitos relacionados a
probabilidade e a estatistica. Como, por exemplo, na aplicacao em calculos de valor
médio de propriedades fisicas, onde o valor médio de uma determinada grandeza

fisica (como a magnetizagao e a energia, por exemplo), é definido por:

<x>= Z:)sjP(xj). (2.1)

Esta equacao nos mostra a dependéncia do valor médio < x > com a probabilidade

P de ocorréncia dos valores discretos x;, onde

P(;) = geap[-0B(;)] 2.2

e Z é a funcao de particao dada por:
M
Z = exp[-BE(;)), (23)
J

sendo E(x;) a energia na j-ésima configuracao z;, e f = 1/kgT. Analisando a

eq. (3) percebe-se que o somatdério é feito sobre todas as configuragoes do sistema,
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portanto, como ha um nimero enorme de graus de liberdade, torna-se praticamente
impossivel a realizagao da eq. (5.2).

Como alternativa, podemos efetuar o célculo sobre uma fragao pequena do to-
tal das configuracoes, mas, grande o suficiente para que se obtenha um resultado
estatistico de boa qualidade. Desse modo, sao consideradas somente as configura-
¢Oes mais relevantes, o que reduz satisfatoriamente o nimero de termos no calculo
das médias pretendidas.

Assim, transformamos a eq. (5.2), numa simples média aritmética sobre os M

estados
M
<T>= o Zx] (2.4)
J

O problema ainda consiste em saber que procedimentos devemos tomar para
determinar essa amostragem por importancia das M configuragoes mais relevan-
tes. O método de Monte Carlo propicia a construcao de algoritmos que geram
sequéncias de configuragoes sobre as quais sao efetuadas as medidas das grande-
zas. Dentre os varios algoritmos, destamos o algoritmo de Metropolis, que é o

algoritmo que estaremos utilizando neste trabalho. [5]

2.1.1 Meétodos estocasticos

Uma variavel aleatéria c, estd fortemente associada a uma sequéncia de ex-
perimentos aleatérios [6]. Tais experimentos, quando executados repetidamente e
resguardadas as mesmas condigoes, fornecem diferentes valores para ¢, de maneira
que nao podemos precisar com seguranc¢a o seu valor em momentos anteriores ao
experimento.

Podemos classificar uma variavel aleatéria como:

e Discreta — tal como no classico exemplo do “dado”, quando seus possiveis

valores assumem valores discretos;

o Continua — como na posicao de uma particula num movimento browni-

4
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alno.

Neste contexto, definimos um processo estocastico como uma classe importante
de variaveis aleatorias que depende do tempo, ou seja, cujo valor varia aleatoria-
mente com o tempo. Se tratamos de um conjunto de varaveis ¢ que variam com
o tempo, entao as respectivas distribuicoes de probabilidades dos processos esto-
caticos também variam com o tempo, de modo que seus valores em dois instantes
quaisquer t; e ty estao correlacionados, dai podemos tirar um conceito importante
em fisica estatistica que é a definicdo de probabilidade condicional.

Um processo estocastico é definido até o instante 7 pela distribuicao de proba-

bilidades

P(xg, 1, ..., x,), (2.5)

onde x possui o valor xy no instante ¢ = 0, o valor z; no instante t = 1,..., e por
fim o valor x, no instante t = 7.

A probabilidade de que a variavel estocastica x assuma o valor x,,;, em t =
7 + 1, tendo anteriormente assumido xy no instante t = 0, zy emt =1, ..., e 0

valor x, no instante t = 7 é:

PT+1($T+1|xO)xl7z27“‘?x’l')7 (26)

conhecida como probabilidade condicional.

2.1.2 Processos de Markov

Se consideramos o caso em que a variavel estocastica x assuma o valor z, 4
no instante t = 7 4+ 1, tendo assumido anteriormente o valor x, em ¢t = 7 de tal
modo independente dos valores xg, x1, ..., ,_1, ou seja, quando as informacoes em

tempos anteriores ao da tltima informagao sao irrelevantes para a distribuicao de
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probabilidades em tempos posteriores a esta, temos:

P7—+1(Z177—+1|I0, T1,T2, ..., LUT) = PT+1(LUT+1‘SL’7—), (27)

entao o processo estocastico de evolugao da variavel x é um processo markoviano.
Esta denominacao é em homenagem ao matemaéatico russo Andrey Andreyevich
Markov, que apresentou os primeiros resultados do estudo deste tipo de processo
estocastico em 1906.

Em simulacao de Monte Carlo, usamos um processo de Markov repetidas vezes
até gerar uma cadeia de Markov que produzira uma sucessao de estados xq, z1...7,
de tal modo que o estado gerado z,,; depende somente do estado imediatamente
anterior x,.

A probabilidade condicional P, i(z,41|x,;) é fisicamente interpretada como
sendo a probabilidade de transicao do estado x, para o estado x,,;. Como nos
processos markovianos as probabilidades de transicao nao variam com o tempo,

temos:
PT+1(1'T+1|$T) = P(17T+1|517r)a (2-8)
ou, usando uma outra notacao,
W (zrpa|e:) = P(Tr4102,) = P, (2.9)

Vimos que um processo estocastico markoviano fica completamente definido
a partir do momento em que conhecemos a probabilidade de transicao P, =
W (x,41]x,) entre os estados.

De maneira que podemos reescrevé-la de uma forma simplificada:
P(n) =Y Wy_,P(m). (2.10)

Para assegurar que os estados estao em equilibrio termodinamico, a probabili-
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dade de transicao para uma cadeia de Markov deve satisfazer as seguintes restri-

coes:

i) Positividade W,,_, >0

ii) Normalizacao > W,,, =1

iii) Reversibilidade )  W,,_.,P(m) = P(n)

Além disso, qualquer estado m, deve ser acessivel num nimero finito de transicoes,

partindo de qualquer outro estado n,

Waeemn =3 > o> Wy Wiy Wi > 0, (2.11)

ny n2 Nn

esta condi¢ao recebe o nome de ergodicidade.
Devemos escolher a probabilidade de distribuicao tal que no limite termodi-
namico a funcao de distribuicao Px dos estados gerados pelo processo de Markov

tende ao equilibrio, dessa forma:

Plz,) = %exp K%(;))] | (2.12)

Uma condigao para conseguir isto é através do principio do balanco detalhado,

como veremos mais adiante.

2.1.3 Matriz estocastica

Partindo da eq. (2.10) podemos reescrevé-la em forma de uma matriz T, a

matriz estocastica, de modo que sera:
P(n) =Y _T(n,m)P(m), (2.13)

em que T'(n,m) é um elemento desta matriz e representa a probabilidade de tran-

sicao do estado m, para o estado n, obedecendo a condi¢do de normalizagao (ii).
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Definindo a matriz F,, cujos elementos sao P;(n), podemos escrever a eq. (2.13)

na forma de uma equacao matricial, ou seja,
P, =TP_,. (2.14)

Se, num dado instante, conhecermos uma matriz coluna Fy, apds [ passos podere-

mos obter P,
P =T'PR, (2.15)

portanto, para determinar Pj(n) precisamos apenas calcular a [-ésima poténcia da

matriz estocastica 1. De forma que,
Pi(n) = 31, m) Pofom), (216)

onde T'(n,m) é o elemento da matriz e d4 a probabilidade de transigao do estado

m para o estado n, em [ passos.

2.1.4 A Equacao Mestra

Suponhamos que um dado processo estocastico markoviano seja definido pela
matriz T" e que as transi¢oes entre dois estados quaisquer ocorram em um intervalo

de tempo At e que os elementos da matriz estocéstica sejam:
T(m,n) = AtW(m,n), (2.17)

e, a probabilidade do sistema estando no estado n, no passo [ do processo, transitar

para o mesmo estado n, no passo (I =1), é

T(n,n) =1— Atu(n), (2.18)
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lembrando também que:

> T(m,n) =1,

m

¢é importante ressaltar que o somatorio é sobre todos os valores possiveis de m, e

substituindo as eq.(2.18 e 2.17) na expressao acima, temos:

> AW (m,n) + (1= Atu(n))] = 1, (2.19)

m#n

onde fizemos,

p(n) = Wi (2.20)

m#n

Temos ainda,

P(n,t+ At) =Y " [T(n,m)P(m,t) +T(n,n)P(n,t)], (2.21)
m#n

ou seja, a probabilidade do sistema estar no estado n em t + At é dada pela
probabilidade dele ir de um estado m para um estado n mais a probabilidade dele
estar no estado n e permanecer no mesmo. Estudando a evolugao temporal desta

probabilidade, e sabendo que:

T(n,m)=AtW,, ., n#m,

obtemos:

P(n,t+At) = S [AW,nP(m, 1) + P(n,t) — Atp(n)P(n,1)]  (2:22)
m#n
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reagrupando os termos, podemos escrever:

P(n,t+ At) — P(n,t)
At

=Y (W P(m,t) = p(n)P(n,t)]. (2.23)

m#n

No limite At — 0, o lado esquerdo da equagao acima é a derivada temporal da

probabilidade P(n,t), ou

d
@, t) = 3 WP, 1) — p(n) Pl )] (2.21)
dt =
usando a eq. (2.20), temos,
—P (nt) =Y WiemP(m,t) — W, P(n,1), (2.25)
m#n

que é a equagao mestra e representa a evolugao da probabilidade P(n,t) com que

os estados sao gerados.

2.1.5 O Principio do balanco detalhado

Considerando a eq. (2.25), W,,_.,, é a taxa de transi¢do do estado m para o

estado n e, no equilibrio,

d
—P(n.1) =0, (2.26)

e para isso é suficiente (mas nao necessario) que:

WynP(m,t) = W P(n, 1), (2.27)

a expressao acima é comumente conhecida como balanco detalhado e representa a

condigao suficiente para que a probabilidade de distribuicao seja de equilibrio.

10



2.1.6 O Algoritmo de Metropolis 11

2.1.6 O Algoritmo de Metropolis

O algoritmo de metropolis [5] consiste em gerar um sequéncia de configuragoes
X1, T, ..., Ty, Tri1, ..., Tpr, independentes de tal forma, que a configuracao x, ;1 seja
gerada a partir de z., através da probabiliade de transi¢ao P(z,41|x,). O algoritmo
deve gerar cada nova configuragao a partir da configuracao anterior, criando uma
sequéncia de configuracgoes através do processo de Markov de tal maneira que

conduza o sistema a distribuicao de equilibrio,

Puylie) = Zeap |- 0B(r.)], (2.28)

e a condicao suficiente para que se atinja o estado de equilibrio é dada pela
eq.(2.27), ou seja, o principio do balango detalhado.

Podemos escrever o algoritmo de Metropolis como:
1. Especificar uma configuragao inicial z,;
2. Gerar uma nova configuragdo o, 1;

3. Calcular a diferenca de energia AE = FE(z,41) — E(x,) entre a configuragao

inicial x, e a configuragdo gerada x,1;
4. Se AFE <0, aceita esta nova configuragao e retorna ao passo 2;
5. Se nao, calcular exp[—AE/kgT];
6. Gerar um numero aleatério R € [0, 1];
7. Se R < exp[-AE/kgT], aceitar a nova configuragao e retornar ao passo 2;

8. Caso contrario, a configuracao anterior passa a ser a nova configuragao e,

dai, retorna-se ao passo 2.

11



2.1.6 O Algoritmo de Metropolis 12

Desse modo a probabilidade de transicao pode esquematicamente ser escrita

da forma como segue:

1 se AE<O0
Winm = (2.29)
exp(—fAFE) se AE>0

12



Capitulo 3

Calculo Monte Carlo para o

modelo de Ising

3.1 O modelo

Um dos fenémenos que tem sido objeto de avancados estudos na fisica do estado
solido é o ferromagnetismo, onde observa-se que parte dos spins se polariza espon-
taneamente na mesma dire¢do, ou seja, os momentos magnéticos estao orientados
numa mesma direcao e sentido, dando lugar a um campo magnético macroscépico.
Este comportamento é observado em alguns metais como o ferro e o niquel. Isto
ocorre, entretanto, quando a temperatura é menor que uma certa temperatura
caracteristica que recebe o nome de temperatura de Curie. Acima desta tempera-
tura de Curie os spins se orientam aleatoriamente, ou seja, hda um desarranjo nos
momentos magnéticos, de modo a nao produzir um campo magnético intrinseco.
Dizemos, neste caso, que o material "sofre"uma transicao de fases na temperatura
de Curie T,.

Quanto a transicdo, esta pode ser caracterizada como sendo de primeira ou
segunda ordem. A transicdo de primeira ordem dé-se pela descontinuidade da
magnetizagdo, enquanto que para uma transi¢ao de segunda ordem a magnetizacgao

vai a zero continuamente a medida que a temperatura se aproxima da temperatura

13



3.1 O modelo 14

critica, (T' — T,.), conforme podemos observar pela figura 3.3.

Para simular substancias ferromagnéticas, um dos modelos mais simples (e mais
usado) é o de Ising, que consiste em um sistema de N pontos fixos dando forma
a uma rede peridodica D-dimensional. Mais especificamente, o sistema considerado
é um conjunto de momentos magnéticos (spins) fixos nos N sitios de uma rede.
A estrutura geométrica da rede pode ser ctbica (D = 3), quadrada (D = 2),
linear (D = 1), hexdgona, triangular, etc. Associada a cada sitio da rede estd
uma variavel de spin S(i = 1,2, ..., N) que pode assumir unicamente dois estados
possiveis: S; = +1 (spin up) e S; = —1 (spin down). A energia de uma dada

configuragao de spins é definida pelo Hamiltoniano de Ising [4]:

H=-J)Y SS—-H>» S, (3.1)

<ipj> i
onde < ij > indica que a soma é feita sobre todos os pares de spins primeiros
vizinhos, H é um campo magnético externo e J é a constante de acoplamento
ferromagnético, comumente conhecida como energia de troca. Para (J > 0) temos

o estado ferromagnético e para (J < 0) temos o antiferromagnetismo.

S Si 5
-1 +]

Figura 3.1: Esquema representativo da energia de troca J entre spins primeiros

vizinhos. Se J > 0 os spins se alinham em sentido contrario e a interacao é

antiferromagnética, se J < 0 os spins se alinham num mesmo sentido, neste caso
a interagao é ferromagnética.

k.

Como podemos perceber, o primeiro termo da soma na eq.(3.1) representa as

14



3.2 Procedimento das simulacoes 15

energias de interagdo entre spins primeiros vizinhos. O segundo termo envolve as
interacoes entre um campo magnético externo aplicado H e o sistema de spins.
Atualmente, existem varios métodos para se estudar o modelo de Ising, dentre

os quais, destacamos:

o Métodos Analiticos: Teoria de Campo Médio (TCM), expansoes em séries,

teorias de campo efetivo, grupo de renormalizagoes, etc.

e Métodos Numericos: método simulacional de Monte Carlo.

Para o modelo de Ising em D = 3, nao existe solugao analitica exata (ainda),
porém, através de simulagoes temos condicoes de conhecer as caracteristicas desse
sistema.

Neste trabalho utilizamos simula¢des de Monte Carlo no modelo de Ising bidi-

mensional, como um exemplo de aplicagoes de métodos ntimericos em fisica.

3.2 Procedimento das simulacoes

Estudamos, agora, o método de Monte Carlo aplicado ao modelo de Ising. A

magnetizacao m do sistema para uma configuracao {.S;} é definida por:

m(S;) = % > s, (3.2)

1=1

onde N é o ntmero de spins. Entdo a magnetizacao média é definida por:
<m>=Y P{S}Hm({S:}). (3.3)
S;

Sabendo que {S;} é uma configuragdo microscopica do sistema, a soma é norma-
lizada sobre todas estas configuragoes e P({S;}) ¢ a distribui¢do de Boltzmann,

dada por:
P({S}) = eap(~B({S))/ksT), (3.4)

15



3.2 Procedimento das simulacoes 16

[ | N 2N

o 25 3.4x 107
10 | 100 1.3x 10%
3211024 1030

Tabela 3.1: Tabela indicando os niimeros de configuragbes a serem somadas na
funcao de particdo canonica. A primeira coluna indica o tamanho linear da rede.
A segunda coluna indica o ntimero total de spins na rede, ou seja, N = [2, logo, a
terceira coluna indica o nimero de configuragoes do sistema.

com Z = > exp(—E({S;})/ksT), Z é chamada de fungao de particio ¢ § =
1/KgT. T({)i{;s as propriedades fisicas, tais como magnetizacao, calor especifico,
susceptibilidade magnética, entre outras, podem ser obtidas a partir dela [4], logo,
uma solucao exata para um modelo depende da obtencdo de uma expressao ana-
litica para a funcao de particao.

Observando a definicdo de Z, observa-se que a soma é sobre todas as configu-
racoes do sistema, de modo que é praticamente inviavel realizar essa soma, pois
em uma rede de N sitios, teremos 2V diferentes configuracoes, uma vez que cada
spin tem dois estados. O numero total de estados cresce exponencialmente com o
nimero de spins na rede, como se pode ver na tabela (3.1).

Analizando a tabela acima, suponha que queremos calcular Z numericamente,
para uma rede 32 x 32, onde o ntimero de configuracdes da soma é igual a 232732 ~
103%°, Suponha que um computador tenha uma frequéncia de clock (frequéncia de
operacao do processador) f = 10 GHz ou 10'° Hz. O que equivale a 10'° pulsos
de clock por segundo. Se o hipotético computador em questao gastar apenas um
pulso de clock para gerar a configuragao {.9;}, aplicar os célculos necessérios para se

calcular E({S;}) e introduzir exp [—E({S;})/kpT] em Z, o tempo que ele gastara

para calcular a funcao de particao sera:

_ 10™config
~ 10%config/seqg

ty ~ 10**2anos.

Sabemos que a idade média estimada para o universo é de 10 bilhdes de anos ou

16



3.8 Implementando o algoritmo de Metropolis 17

10'% anos. Mesmo que houvesse muitos processadores ou que a frequéncia de clock
fosse muito maior que as atuais, o niimero acima mostra que o calculo direto da

funcao de particao Z continuaria inviavel.

3.3 Implementando o algoritmo de Metropolis

Dessa forma, nao é possivel fazer a soma sobre todas as configuragoes do sis-
tema, mas somente sobre algumas configuragoes. O procedimento a ser adotado
neste caso é comumente designado por Amostragem por Importancia. Observando
aeq. (3.4), vemos que os estados de menor energia apresentam maior probabilidade
de ocorréncia. No entanto, se num processo de simulagao sortearmos configuragoes
com nivel de energia muito alta, a exponencial exp [—E{(S;})/kpT] tendera a zero
e portanto o termo somado se tornara insignificante. Por outro lado, se um sistema
de Ising se encontra a baixa temperatura, os estados mais provaveis sdo aqueles
proximos ao estado fundamental.

Portanto, num processo de simulacao computacional, usando a técnica de
Monte Carlo, ao adotarmos o procedimento da amostragem por importancia, nao
escolhemos todas as configuragoes possiveis do sistema, mas apenas algumas que
serao "sorteadas'. E este sorteio se dard segundo a distribuicao de Boltzmann
P({S;}) = exp[-E({S:})/ksT], que é o principio basico do conhecido algoritmo
de Metropolis.

Portanto, a eq. (3.3) pode ser reescrita como:

;M
<m>= ({S%:lm({&}), (3.5)
que é uma média aritmética simples sobre os M estados escolhidos durante a
simulagao.

Neste presente trabalho, simulamos o modelo de Ising através do método de
Monte Carlo, para isso, vamos considerar uma rede quadrada de tamanho linear L,

com valores de L variando de L = 16 a 96. Em nosso modelo o campo magnético

17



3.8 Implementando o algoritmo de Metropolis 18

externo é H = 0, as interagoes sao do tipo ferromagnética (J > 0), e aplicamos
condigbes periddicas de contorno. Em relagdo a configuragdo inicial do sistema,
escolhemos uma em que T — oo, ou seja, configuracao de spins completamente
descorrelacionados, orientando-se aleatoriamente ora para cima ora para baixo.
Uma nova configuracao é gerada a partir de uma anterior pelo processo de Mar-
kov, respeitando a condicao de ergodicidade e do balanco detalhado. As novas
configuragoes sao geradas com uma probabilidade de transicdo que depende da
diferenca de energia AFE entre as duas configuracoes. Para mudar de um estado
para outro, escolhemos um spin aleatoriamente na rede e computamos a variagao
da energia AFE caso esse spin tenha seu sinal trocado. Geramos um nimero ale-
atério R entre zero e um. Se R < exp|—(AE], trocamos o sinal do spin. Caso
contrario, mantemos a configuragao anterior.

Calculamos, dessa forma, as seguintes quantidades termodinamicas: a magne-
tizacao my, a energia ey, o calor especifico ¢y, a susceptibilidade y, e o cumulante
de Binder U, de quarta ordem (que nos dard o valor da temperatura critica),

definidos abaixo:

1
L= (H), (3.7)
cp =N ((E*) — (B)?), (3.8)
xr =N (<m2> — <m)2) , (3.9)

18



3.4 Resultado das simulacoes 19

(m)

Up=1- —"L
- 3 (m2)?

(3.10)

Nas expressoes acima (- - -) denota as médias térmicas.

3.4 Resultado das simulacoes

No processo de simulagdo de Monte Carlo, na implementacao do algoritmo
de Metropolis, a configuracao aleatoria, com que se inicia a cadeia de Markov
nao corresponde a um estado de equilibrio do sistema. FEntao, discartamos as
primeiras configuragdes geradas pela simulacdo, ja que estas se apresentam fora
do equilibrio termodinamico. Para que isso ocorra, percorremos a rede varias
vezes aceitando ou rejeitando as configuracoes geradas, segundo a prescricao de
Metropolis, até que se atinja um estagio onde se configure uma rede termalizada.
Tendo o sistema entrado em equilibrio termodinamico, a magnetizacao do sistema
comeca a flutuar em torno de um valor médio e a partir dai, passaremos a gerar
novas configuracoes e entao estimar os valores das quantidades fisicas de interesse
[1]. O tempo necessario para percorrer toda a rede é chamado de passo de Monte
de Carlo MCs, ou seja, “visitar™ L x L spins na rede. A figura (3.2), mostra a
evolugao da magnetizacao m; em funcao do nimero de passos de Monte Carlo
MCs. Por exemplo, para L = 80 a magnetizagdo é zero para MCs = 0 e a medida
que o tempo passa ela flutua aleatoriamente até um valor MCs = 12000. Observe
como a magnetizagao tende a oscilar em torno de um valor médio.

Logo, aguardamos em torno de 2 x 10° MCs para que o sistema atingisse o
regime estacionario para todos os tamanhos de rede. Usamos mais 2 x 10> MCs
para calcularmos as médias das quantidade de interesse, para qualquer tamanho

de rede. Estes resultados sao para o modelo de Ising de spins 1/2.

19



3.4 Resultado das simulacoes 20
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Figura 3.2: Evolucao da magnetizacao mj; em MCs. Apos esse valor a magneti-
zagao tende a oscilar em torno de um valor médio. As simulagao foram realizadas
para tamanhos de rede L = 80 e L = 96.

Em nossa simulagao é possivel verificar o comportamento de varias quantidades
termodinamicas como a magnetizagao my, dada pela figura 3.3, em que obtemos
diversas curvas de magnetizacao em funcao da temperatura 7', para diferentes
valores de rede L. Analisando o grafico abaixo, é facil perceber que a magnetizacao
diminui com o aumento da temperatura e anula-se acima de T, o que indica a

ocorréncia de uma transicao de fases.

0.1
0,087
0,06
0,04

0,02

Figura 3.3: Comportamento da magnetizacdo my; em funcao da temperatura 7'
para varios tamanhos de rede L indicados na figura.
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Na figura 3.4, temos o grafico da energia ey interna por spin em funcao da
temperatura 7.

-0,08

-01

5014
-0,16

-0,18

020

Figura 3.4: Energia e; em funcao da temperatura 7" para varios tamanhos de rede
L indicados na figura.

Para uma melhor determinagao da temperatura critica 7,, usamos a proprie-
dade de que os cumulantes de quarta ordem [19] para diferentes tamanho de rede
L se interceptam no ponto critico. Na figura 3.5, temos o cumulante de Binder U},
de quarta ordem, em funcdo da temperatura 7' para varios tamanhos de rede L.
O valor exato da temperatura critica do modelo de Ising é T, = 2.269.J/kgT [1].
Em nossa simulagao obtivemos um valor aproximado em torno de T, = 2.2J/kgT

que esta de acordo na literatura [1].

007
006
0,05/
0041
oL
D 003
0021
0011

o

15 2 25 3

Figura 3.5: Cumulante de Binder de quarta ordem Uy em fungao da temperatura
T para varios tamanhos de rede L indicados na figura.
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A susceptibilidade y; em funcao da temperatura 7', é mostrada na figura 3.6.
Sabemos que a susceptibilidade magnética y; em sistemas finitos apresenta como
caracteristica um pico em torno da temperatura critica 7., como podemos ob-
servar. A medida em que aumenta a dimensdo linear da rede L, notamos que a

susceptibilidade varia com o pico aumentando em altura.

20 ; .

L L =16
GaL=32
aa| =48

coL =80
r ** L =96

[::3

N

25

T

Figura 3.6: Susceptibilidade x; em fun¢do da temperatura 7" para varios tamanhos
de rede L indicados na figura.

A figura 3.7, nos mostra o grafico do calor especifico ¢, em funcao da tempe-
ratura 1" para varios tamanhos de rede L; diferentemente da susceptibilidade, os
picos observados nas curvas do calor especifico apresentam uma fraca dependéncia
com a dimensao linear da rede L, ou seja, diverge muito lentamente em torno da

temperatura critica T,

L =16

0,25

0,2

s'015
01

0,05

Figura 3.7: Calor especifico ¢, em func¢ao da temperatura 7" para varios tamanhos
de rede L indicado na figura.
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3.4 Resultado das simulacoes 23

Empregamos simulagoes de Monte Carlo para varios tamanhos de rede L, para
spins o (estados i—%), com L variando de 16 a 96. O cumulante de Binder foi
utilizado para calcular a temperatura critica. Determinamos o comportamento das
grandezas termodinamicas envolvidas como a temperatura versus magnetizagao,

susceptibilidade, e o calor especifico para diferentes tamanhos de redes L.
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Capitulo 4

Sistemas magnéticos

desordenados

4.1 Sistemas ordenados ideais vs sistemas desor-
denados

Didaticamente, para tratarmos de sistemas desordenados, é necessario fazer-
mos uma analogia com os sistemas ordenados ideais [7]. Tais sistemas apresentam
uma propriedade intrinseca que é a invariancia translacional, originada pela regu-
laridade espacial de todos os pontos da rede e pela regularidade na distribuigao
dos diferentes tipos de atomos, e que por sua vez esta diretamente relacionada,

quanto a ordem, a dois aspectos essenciais:

o Ordem Translacional — manifestada pela regularidade da distribuicao

espacial de todos os pontos da rede.

o Ordem Composicional — caracterizada pela regularidade na distribui-

¢ao dos diferentes tipos de atomos.

Generalizando, a ordem de um sistema ideal representa a regularidade de dis-
tancias interatomicas, direcao das ligagoes, niimeros de primeiros vizinhos, sime-

trias e tipos de atomos ligados. Tais configuracgoes, garantem, por si s, um arranjo
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4.2 Tipos de defeitos 25

cristalino bem definido.

Porém, na natureza, materiais reais nao apresentam caracteristicas de um sis-
tema ideal.

Frequentemente encontramos na literatura estudos variados e complexos, tanto
sob a Otica experimental quanto pela anélise tedrica, de modelos magnéticos desor-
denados. Podemos definir um sistema desordenado como a inexisténcia de ordem
de longo alcance na distribuicao dos atomos em uma rede cristalina.

Se considerarmos um pedaco de material com lem? teremos cerca de 102 4to-
mos. Seguindo essa linha de raciocinio é altamente provavel que todos os atomos
dessa amostra estejam, quanto a suas posicoes, desalinhados na rede cristalina.
Desse modo, conclui-se que materiais reais apresentam imperfeicoes da rede tais

como:
o defeitos;

e distorsoes da ordem.

4.2 Tipos de defeitos

Os tipos mais frequentes de defeitos sao:

1. defeitos pontuais: estao associados a existéncia de impurezas no cristal. Es-

tas impurezas podem ser do tipo substitucional, (aquelas que ocupam um
lugar antes ocupado por um atomo), e do tipo intersticial, (se refere aquela
que ocupa um lugar entre os atomos da rede). A regiao circunvizinha a impu-
reza € distorcida e o grau de distor¢ao depende do tipo de atomo de impureza
e da sua posi¢ao. Enquanto os atomos intersticiais sao imperfei¢oes causadas
pela presenca de atomos estranhos nos intersticios da rede cristalina, atomos
substitucionais sao defeitos provocados pela existéncia de atomos estranhos

na rede, em substituicao aos atomos que deveriam estar ali se nao existissem
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4.2 Tipos de defeitos 26

vacancias. Como podemos observar nas figuras' (4.1 e 4.2).

Figura 4.1: Representacao esquematica de uma rede cristalina em que um atomo
substitucional ocupa o espago vazio deixado por outro atomo.

Figura 4.2: Tlustracao de uma rede cristalina com um atomo intersticial associado
as imperfei¢oes e localizado na regiao intersticial da rede

Outro tipo de defeito pontual esta relacionado a auséncia de um atomo ou
ion, configurando em espacos vazios na rede, chamados de vacancia, conhe-
cido como defeito Schottky]8]. E possivel criar um defeito Schottky em um
cristal perfeito transferindo um atomo do interior da rede até um sitio da

rede na superficie do cristal. Ha também, em relacao a vacéancia, o defeito

!Figuras extraidas do endereco eletronico:wwwp.fic.unesp.br/~ betog/web/2006
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de Frenkel[8] em que um atomo é transferido de um sitio da rede para um

intersticio, deixando um espaco vazio na sua posicao original. Neste caso,

também pode ser criado se sujeitarmos a amostra a altas temperaturas.

impureza inter sticial

. o] [} .
\-—-—..._pafeit ade

A Frenkel

vacinca ou defelto de
Schettky

impureza substituclonal

Figura 4.3: Tlustracao de uma rede cristalina que apresenta as diversas formas de
impurezas. Os circulos cheios representam os atomos regulares em cada sitio da
rede e os circulos vazios representam as impurezas. Figura retirada da referéncia

[9] -

2. defeitos lineares: também chamada de deslocacdo, é uma linha de atomos

fora de sua posi¢ao correta numa rede cristalina.

3. defeitos planares: ou de superficie sdo os contornos que separam o material

em regioes, com a mesma estrutura cristalina, porém, com diferentes ori-

entacoes. Estas regioes sao chamadas de graos.

Cada grao é visto como

pequeno volume com ordem cristalina perfeita. Em cada fronteira entre os

graos o cristal sofre uma mudanca na sua orientacao de maneira brusca, de

modo que toda a fronteira age como um defeito de superficie. Na figura? 4.4

ilustramos com um exemplo os defeitos planares numa rede cristalina.

2Figura extraida do endereco eletronico:www.poli.usp.br/d/pmt2100/Aula03 — 2005.201p.pdf
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4.8 Distor¢oes da ordem 28

Figura 4.4: Figura ilustrativa que apresenta um exemplo de defeitos planares numa
rede cristalina. Define os contornos de um material que delimitam o material em
regioes ou graos .

4.3 Distor¢oes da ordem

Quanto aos desvios que apresentam, ou seja as distor¢oes da ordem, podemos
classificar os sistemas desordenados em desordem substitucional e estrutural [10].

Abaixo apresentamos um breve resumo destas duas classes de desordem.

i

Figura 4.5: Figura ilustrativa representando, a) rede cristalina regular. b) desor-
dem substitucional. ¢) desordem estrutural. Extraida da referéncia [11]

Desordem Estrutural — Corresponde ao grau mais alto de desordem. Nao

28
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apresenta regularidade na distribuicdo das posi¢oes dos atomos. Apresenta so-
mente uma classe de atomos que possui o mesmo nimero de coordenacao. Como

exemplo citamos os materiais amorfos.

Desordem Substitucional — também definida como composicional, apre-

senta uma estrutura peridédica como o observado em redes cristalinas, porém se
verifica, na configuracao dos atomos, uma irregularidade na sua distribuicao. O
exemplo mais simples, que apresenta apenas duas espécies de atomos ou particulas,
¢ uma liga binéria [12], cuja desordem ¢é causada devido aos sitios da rede serem
ocupados por diferentes particulas com probabilidade p, onde alguns dtomos do
cristal sao substituidos por atomos de outra espécie. Para uma liga binaria as pro-
babilidades sao p e (1 —p). No nosso caso as ligas sao do tipo A,B,(p+¢q = 1) que
representam uma liga binaria magnética onde p é a probabilidade de concentragao
da particula A no sistema.

Na figura 4.5 apresentamos um desenho ilustrando uma rede cristalina regular
e os dois tipos de distor¢oes da ordem, a desordem substitucional e estrutural
respectivamente.

E importante salientar que em sistemas onde se configura a desordem compo-
sicional, a substituicao de um atomo magnético por outro, nao altera a estrutura
peridédica da rede, neste caso se as duas particulas possuem anisotropia distintas,
é possivel estudar o efeito da competicao entre elas. Isto para o caso de composto
ferromagnético. No caso de compostos antiferromagnéticos, estas interagdes com-
petitivas levam ao efeito de frustracao do sistema magnético, proporcionando o
aparecimento de um fendmeno bem interessante conhecido como vidros de spin
[13].

Ha véarias formas de se criar defeitos na rede. Destacamos o método conhecido
como implantagao idnica onde dtomos de impureza podem ser introduzidos na rede
cristalina pelo processo de aceleragao dos ions da impureza até a energia de cerca
de 100 KeV para assim penetrar a distancias aproximadamente de 1pum e parar

nos sitios da rede ou nos intersticios.
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Mas qual o objetivo de se manipular as imperfeicoes de uma amostra?
Simplesmente porque, controlando essas imperfei¢oes é possivel criar, com ca-
racteristicas préprias, o que é mais importante, as chamadas ligas metalicas. Den-

tre as quais, em particular, as ligas binarias.
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4.3.1 Vidros de spin

Dentre os sistemas magnéticos desordenados que mais tem sido objeto de es-
tudo, destacam-se os vidros de spins e o modelo de Ising num campo aleatério
[13, 14, 15]. Os vidros de spins apresentam uma propriedade bastante intrigante,
a frustracao, que surge quando, numa rede de spins, estes estao arranjados de tal
forma que impede a interacao global, ou seja, a interacdo entre todos os spins
simultaneamente. O caso mais simples consiste de um grupo de trés spins acopla-
dos de tal forma que se configura em um sistema antiferromagnético, embora nao
se trate de um sistema antiferromagnético, ja que é observado uma magnetizagao
local. Um exemplo que ilustra este fenomeno de spin frustrado é dado pela figura

(4.6).

!

Figura 4.6: Figura ilustrativa em que um spin localizado na quina do triangulo
recebe informagoes antagénicas dos outos dois vizinhos causando uma indefini¢ao
na sua orientagao. Tal fendmeno é conhecido como efeito de frustragao.

4.4 As Ligas metalicas

4.4.1 Definicao

Neste Secao, iremos estudar as técnicas de preparacao de ligas metalicas, mas
reteremos, entretanto, dentro da proposta desta dissertacao, ao que se refere espe-
cificamente as ligas do tipo binarias. Abordaremos os conceitos fisicos das técnicas

de tratamento temperado (Quenched) e recozido (annealed).
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Héa na natureza uma grande variedade de metais. Os metais tem uma estrutura
cristalina, onde os atomos estdao arranjados de maneira ordenada. Ha ainda, em
relacdo as propriedades de ionizagao e de ligacao, outros elementos quimicamente
distinguiveis como os nao-metais e semimetais. Como exemplo de metais citamos
0 ago, cobre, aluminio, ouro, niquel e titdnio. Quanto aos nao-metais temos o
carbono, nitrogénio, oxigénio, cloro, fésforo, bromo, entre outros, e, exemplos de
semimetais sdo o boro, silicio, arsénico, polonico, etc. Na tabela® 4.1, damos alguns
exemplos de ligas e suas respectivas composigoes.

Do ponto de vista da siderurgia industrial, entretanto, a maioria dos metais
nao é empregada em seu estado puro, mas em ligas, cujas propriedades foram
alteradas em relagdao ao material original. Podemos definir as ligas metalicas como
sendo materiais que possuem propriedades metalicas e, dada suas caracteristicas,
possuem dois ou mais elementos em sua composic¢ao, sendo, porém, que pelo menos
um destes elementos é metal. Existem basicamente trés tipos de ligas, as que sao

formadas por:
e metais e nao-metais
e metais e metais
e metais e semimetais

Vale ressaltar que elementos ferromagnéticos como o ferro, o niquel e o cobalto,

industrialmente nunca sao utilizados em seu estado puro, e sim sob a forma de ligas.

4.4.2 Técnicas de tratamento

H4, basicamente, dois tipos de tratamentos térmicos utilizados para a obtencao
de ligas. Tais técnicas sdao conhecidas como temperado (quenched) e recozido
(annealed).

Temperado Quenched , é o tratamento dado a uma amostra em que esta é sub-

metida a um aquecimento, com altissimas temperaturas, e subitamente resfriada.

3Figura extraida do endereco eletronico: www.rossetti.eti.br/ligas-metalicas.asp
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liga composigoes classificagao
ago ferro e carbono binaria
latao cobre e zinco binaria
amalgama mercurio, prata e estanho | ternaria
ouro 18 quilates | ouro e cobre binaria
Alnico Aco, aluminio, niquel e co- | quaternaria
balto

Tabela 4.1: Tabela de alguns tipos de ligas mais comuns com suas respectivas
composigoes e classificacao.

Estes sistemas representam uma liga bindria magnética do tipo A,B;_, [16], que
apés o resfriamento, os atomos A e B permanecem imoéveis. Vale ressaltar que a
altas temperaturas o sistema estd numa fase de desordem espacial. Este procedi-
mento garante que o sistema seja independente da temperatura, ja que nao passa
pelas diversas etapas de equilibrio.

Recozida, é o mesmo procedimento do sistema temperado, porém a amostra
nao ¢é resfriada subitamente, mas lentamente. Neste caso, o sistema passa pelas

diversas etapas de equilibrio; é depedente da temperatura.

4.4.3 Aplicando o tratamento temperado em sistemas mag-
néticos

A hamiltoniana, que exprime a aleatoriedade nas interacOes entre os spins

(como veremos no préximo capitulo), pode ser escrita como [17]:

H(S,C) =-J Z Si.SjCZ‘Cj, (41)

<ij>

onde S; e S; representam os vetores spins nos sitios ¢ e j respectivamente. J ¢é
a constante de acoplamento e ¢; denota as variaveis relacionadas as desordens.

Tomando a média configuracional de ¢; , temos
< ¢ >=0p, (4.2)
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em que p é a concentracao de spins o;.

Sabemos que a energia livre é dada por

1
3 (4.3)
1 , : - - .
onde 3 = T e Z é a conhecida funcao de particao, definida por
B
Z {Cz} = T’T’{S} (6_’67-{) . (44)

Como o nosso sistema esté a baixas temperaturas e por conseguinte ha uma fraca
mobilidade entre os spins, consideramos as impurezas fixas no tempo, ou, "conge-
ladas". Deste modo, devemos realizar o calculo da energia livre para cada confi-

guragao.

Eep = —% <InZ >, (4.5)

Portanto, a energia livre do sistema sera equivalente a média temperada, que deve

ser feita sobre a energia livre de todas as configuragoes do sistema. Sendo assim,

(€)= Preyéies (4.6)

{ci}

Py, ¢ a fungao de distribuicao de probabilidades para as variaveis aleatorias. E

dada por:
P(c;) = pé(ci — 1) + (1 = p)d(c). (4.7)

Descrevemos o sistema temperado em particular, pois no objeto de estudo desta
dissertacdo, empregamos este sistema para estudar uma liga binaria. Como vere-
mos no préoximo capitulo, esta liga apresenta dois diferentes tipos de particulas e
a partir dela determinamos o comportamento das grandezas envolvidas tais como,

a magnetizagao, susceptibilidade, calor especifico e o cumulante de Binder.
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Capitulo 5

O modelo de Ising de spins mistos

com desordem temperada

5.1 Introducao

No capitulo anterior fizemos um estudo dos sistemas desordenados e ordenados,
caracterizando a ordem translacional e substitucional nos dois sistemas. Descreve-
mos sobre os tipos de imperfei¢oes existentes numa rede e apresentamos as impli-
cagoes entre estes conceitos e as ligas magnéticas binarias. Apresentamos também
a obtencao destas ligas via tratamento térmico conhecido como temperado.

Tais abordagens, nos permite, agora, estudar as propriedades magnéticas de
um modelo de Ising de spins mistos com desordem temperada.

Este capitulo estda organizado da seguinte forma: na secao 5.2 fazemos uma
definicao do modelo descrevendo o modelo de Ising de spins mistos com desor-
dem temperada; na se¢cdo 5.3 definimos alguns observaveis de interesse; na se¢ao
5.4 apresentamos alguns detalhes referentes aos procedimentos das simulacoes e

finalmente na secao 5.5 apresentamos os resultados obtidos.
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5.2 Definicao do modelo

Nesta se¢ao, consideramos o modelo de Ising de spins mistos com desordem
temperada (quenched) definido em uma rede quadrada de tamanho linear L. A

hamiltoniana para este modelo é definida como:

H = —J Z {C,’CjO'iO'j + (1 — Cz)(]- — Cj)SZ‘Sj +
<1,j>

¢i(1—¢j)oiS; +¢j(1 —¢;)Si05) }, (5.1)

onde S; = £1,0 e 0; = £1/2, e a interagao entre spins vizinhos mais préximos é
ferromagnética, J > 0. Associamos a cada sitio ¢ da rede uma variavel de ocupacao
¢, tal que se ¢; = 1 o sitio estd ocupado por uma particula com spin o = 1/2 e se
¢; = 0 esta ocupado por uma particula com spin S = 1. Os sitios sao ocupados
de forma independente uns dos outros, e podemos escrever uma distribuicao de

probabilidades para as varidveis de ocupacao da seguinte forma

P(c;) = ploeo+ (1 —p), 1] 1=1,2,....,N. (5.2)

5.3 Observaveis de interesse

Calculamos algumas quantidades termodinamicas de interesse como, a magne-
tizacao my, energia ey, a susceptibilidade x, o calor especifico ¢;, e o cumulante

de binder de quarta ordem U, por spin definidos abaixo como:

oo aeal]

1
er = ~ (1), (54)

N

Z {(1 = ci)si + cioi}

1=1
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5.8 Observdveis de interesse 37
w = N ([(E%)] - [(B]). 5.5
xe =N ([(m*)] = [(m)7]), (5.6)
4
UL -1 [(mL>]2 7 (57)
3 [(m3)’]
Nas expressoes acima [---] denota a média sobre as amostras e (---) denota a

média térmica.
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5.4 Procedimentos

Técnicas de simulagao computacional tem sido amplamente aplicadas a siste-
mas magnéticos desordenados [18]. Para o estudo do modelo de Ising de spins
mistos com desordem temperada, usamos a técnica de simulacao de Monte Carlo
[19]. Em relacao a rede do sistema, consideramos varias redes de tamanho linear
L, cujo valores variam de L = 12 a L = 48, e consideramos as condigoes perodicas
de contorno.

O sistema foi preparado com distribuigao aleatéria de spins na rede [20], onde
um determinado sitio pode estar ocupado por spins ¢ ou S. A concentracao de
spins nao é constante, ou seja, consideramos diferentes concentragdes p de spins o
na rede L, e, utilizamos a prescricdo de metropolis para cada mudanca de estado

de um determinado spin [21]:
w(a — o) = min{1, exp(—BAE)}

onde AE = Ea; — E,, é a variagao de energia e 3 = 1/kgT,
Durante a simulacao, para atingir o regime de equilibrio e (a partir dai) esti-
mar as médias das grandezas envolvidas, tomamos alguns procedimentos, descritos

abaixo,
o discartamos 2 x 10° MCs, onde MCs sao os passos de Monte Carlo,

 consideramos 2 x 10> MCs, para calcular as médias das quantidades de inte-

resse, e

« realizamos 100 amostras independentes para redes no intervalo de (12 < L <

48)
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5.5 Resultados

Construimos os graficos da magnetizagdo por spin my em funcao da tempe-
ratura 1" para todas as redes L, cujo valores de L variam de L = 12 a L = 48.
Analisando a figura (5.1) percebemos que na medida em que hé acréscimo na tem-
peratura T', a magnetizacdo, consequentemente, tende a zero, o que nos leva a
concluir que tal comportamento caracteriza a existéncia de uma transicao de fase.

Vale registrar que a temperatura é medida em unidades de J/kgT.
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0,4

0,31

IIIL

0,21~

0,1~

Figura 5.1: Comportamento da magnetizagdo my em funcao da temperatura 7'
para varios tamanhos de rede L indicados nas figuras e para diferentes concentra-
goes p. de spins 0. (a) p. = 0,0. (b) p=10,25. (¢) p=0,50. (d) p=0,75. (e)
p=1,0.

No cumulante de Binder, ha uma regiao de interseccao onde todas as redes se
cruzam. Para estudar a transicao mais detalhadamente, calculamos os cruzamen-
tos dos cumulantes de Binder de quarta ordem U}, exatamente nesta regiao, para
estimar o valor da temperatura 7' na qual a transi¢do ocorre.

Para localizarmos o ponto critico, utilizamos o cumulante de Binder U; de
quarta ordem, dado pela eq. 5.7. Encontramos as seguintes temperaturas criticas
T. por concentragoes p de spins o para varios tamanhos de rede L: a) T, = 1,69
para p = 0,0, figura 5.2a. b) T, = 1,33 para p = 0,25, figura 5.2b. ¢) T, = 1,00
para p = 0,50, figura 5.2c. d) T, = 0,7 para p = 0,75, figura 5.2d. e) T, = 0,5
para p = 1,0 figura 5.2e.

0,7
BB 0 BBk
0.6
05
04}
2 03

0,2

0,1

01 ‘ 15 2 25
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Figura 5.2: Cumulante de Binder de quarta ordem Uy, em fun¢ao da temperatura
T para varios tamanhos de rede L indicados nas figuras e para diferentes concen-
tragoes p de spins 0. (a) p =0,0e T. = 1,69. (b) p =0,25e T. = 1,33. (c)
p=20,50. eT.=1,00. (d)p=0,75eT.=0,7. () p=1,0e T, =0,5.

Na tabela 5.1 temos o valor da temperatura critica T, para as diferentes con-
centragoes p de spins o, obtidas através do cumulante de Binder de quarta ordem
U, bem como também as respectivas margens de erros. Observando as figuras
correspondentes, percebemos que cada concentragao p de spins ¢ corresponde a

varios tamanhos de rede L, nos fornecendo um valor da temperatura critica 7.
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Figura | p T. Erro
5.2a 0,0 1,69 0,01
5.20 10,25 1.33 0,03
5.2c¢ 10,50 1,00 0,01
5.2d 0,75 0,70 0,02
5.2e | 1,00 0,50 0,003

Tabela 5.1: Tabela dos resultados obtidos através do cumulante de Binder de
quarta ordem Up para diferentes concentragoes p de spins o .

A susceptibilidade magnética y; em sistemas finitos apresenta como caracte-
ristica um pico em torno da temperatura critica 7T.. Observando as figuras abaixo,
notamos que a medida em que aumenta a dimensao linear da rede L, a suscepti-

bilidade varia com o pico aumentando em altura.

40 " T T T 50 T T T T T T T
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30
i solL =12
25 ©)

201

Figura 5.3: Susceptibilidade x; em fun¢do da temperatura 7" para varios tamanhos
de rede L indicados nas figuras e para diferentes concentragoes p. de spins o. (a)
pe=0,0(b). p=0,25. (¢) p=10,50. (d) p=0,75. (e) p=1,0.

Analisando os graficos abaixo relativos ao calor especifico ¢y, percebemos que,
se 0s compararmos com a susceptibilidade magnética xr,, cujo pico varia em altura
conforme o tamanho da rede L, os picos observados nas curvas do calor especi-
fico apresentam uma fraca dependéncia com o tamanho do sistema. Outro dado
importante em relagao tanto ao calor especifico ¢, quanto a susceptibiladade y, é
que, segundo a referéncia [22] as posigoes dos picos das referidas grandezas podem
definir uma temperatura pseudocritica 7™ (L), que se aproxima de T, a medida

que L — oo.

4
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e) colL =12 |

ZSEZ38
1.5 N = _

5 ~x | =24

+—+L =32

**|L =48
so1- .
0,5+ N

L n
0,5 1
T

Figura 5.4: Calor especifico ¢;, em funcao da temperatura 71" para varios tamanhos
de rede L indicado nas figuras e para diferentes concentracoes p de spins 0. (a)
p=20,0. (b) p=0,25. (¢) p=0,50. (d) p=10,75. (e) p=1,0.

Através da simulacao de Monte Carlo e argumentos de escala de tamanho finito
determinamos o diagrama de fases do modelo no plano da temperatura critica 7.
em funcdo das diferentes concentragoes p de spins o. Verificamos que o diagrama
de fases apresenta duas fases, a ordenada e a desordenada, separadas por uma

linha de transicao.

Figura 5.5: Diagrama de fases da temperatura critica 7T, e as diferentes concentra-
¢oes p de spins o.
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Capitulo 6

Conclusoes

Nesta dissertacao inicialmente fizemos uma analise dos importantes conceitos
inerentes a técnica de simulacao computacional de Monte Carlo, dissecando sobre
os processos de Markov, amostragem por importancia e o algoritmo de Metropolis
sem perder o foco dos fundamentos da fisica estatistica.

Estudamos também, através da técnica de Monte Carlo, o modelo de Ising
sem campo magnético externo aplicado, com spins de magnitude o = 1/2, com
estados (£1/2) e interagoes ferromagnéticas localizados numa rede quadrada. Ex-
traimos dessa simulacao os valores das grandezas termodinamicas envolvidas tais
como a magnetizacao, o calor especifio, a susceptibilidade magnética, a energia
interna e o cumulante de Binder de quarta ordem, utlizado para obtencao da tem-
peratura critica T,.. O valor exato da temperatura critica do modelo de Ising é
T. = 2.269J/kgT [1], em nossa simulagdo obtivemos um valor aproximado em
torno de T, = 2.2.J/kgT que estd de acordo na literatura [1].

Em seguida discutimos o comportamento de sistemas desordenados, manifes-
tado pela presenca de impurezas num cristal. Abordamos também as técnicas de
tratamento temperado e recozido, para obtencao de ligas metélicas, em particular
as ligas binarias com propriedades magnéticas. Este estudo preliminar sobre as
composic¢oes de ligas binarias magnéticas serviu como base para nos dar o suporte

necessario para o cabal entendimento do objeto de pesquisa desta dissertacao.
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Finalmente, estudamos o modelo de Ising com spins mistos com desordem tem-
perada numa rede quadrada. O modelo consiste de dois diferentes tipos de parti-
culas com spins o = 1/2 (estados +£1/2) e S =1 (estados +1,0). Estas particulas
sao distribuidas aleatoriamente na rede, e consideramos somente interacoes entre
spins primeiros vizinhos do tipo ferromagnética (J > 0). Este modelo representa
uma liga binaria magnética (obtida através do esfriamento rapido de uma mistura
liquida em altas temperaturas) do tipo A,B,(p =1 — ¢q), onde p é a concentragao
de particulas A. Através de simulacao de Monte Carlo, utilizando o algoritmo de
Metropolis, obtivemos os resultados esperados para as grandezas termodinamicas
e plotamos os respectivos graficos. Determinamos também, utilizando argumentos
de escala de tamanho finito, o diagrama de fases do modelo no plano tempera-
tura critica T, versus concentracao p de spins o. Mostramos que o diagrama de
fases possui duas fases, a ordenada e a desordenada, separadas por uma linha de
transicao continua.

Em trabalhos futuros pretendemos também através dessas simulagoes, encon-
trar os valores dos expoentes criticos estaticos v, 3 e =, determinar a variancia
relativa das médias térmicas das quantidades fisicas como a magnetizacao e a sus-
ceptibilidade no ponto critico com o objetivo de verificar o comportamento dessas

grandezas diante do fenomeno conhecido como auto-mediagao.
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