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Resumo

O comportamento de um material metamagnético sujeito a agao de
campos uniforme e aleatério é mostrado nesse trabalho fazendo-se uso de
duas técnicas distintas: aproximacgoes de Campo médio e método de Monte
Carlo. Com a primeira técnica citada, obtemos o diagrama de fase (campo
uniforme A x temperatura ¢) para diversos valores do parametro € numa rede
cubica simples, e determinamos os pontos tricriticos com uma distribuicao
de probabilidade trimodal para o campo aleatério. Monte Carlo, que é um
método de carater estocastico, sera utilizado num sistema metamagnético
idealizado por uma rede quadrada, cuja distribuicao de probabilidade para
o campo aleatério é bimodal, e que também nos conduz a elaboracao do
diagrama de fase h x t. O nosso maior interesse ¢ verificar a existéncia de
transicoes de fase de primeira e segunda ordem, observando a localizacao dos
pontos tricriticos a fim de analisar a resposta do metamagneto a aplicacao
de tais técnicas, sem perder de vista os dados experimentais que até entao

constam na literatura.



Abstract

The behavior of a metamagnetic material subject to action of uniform
and random fields is shown in this work is making use of two different te-
chniques: Mean Field approximations and Monte Carlo method. With the
first technique above, we obtain the phase diagram (h uniform field versus
temperature t) for various values of € in a simple cubic lattice, and determi-
ned the tricritical points with a trimodal probability distribution for random
field. Monte Carlo, which is a method of stochastic nature will be used in a
metamagnetic system idealized by a lattice square, which for the probability
distribution of random field is bimodal, and also leads in the preparation of
the phase diagram h x t. Our greatest interest is to verify the existence of
first-order phase transition and second order, noting the location of the tricri-
tical points to analyze the response of metamagnets the application of such
techniques, without losing sight of the experimental data hitherto included

in the literature.
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Introducao

Estudos experimentais de materiais magnéticos confirmam a existéncia
de diferentes tipos de transicoes de fases, cujos resultados foram obtidos de
informacgoes quantitativas do diagrama de fase e dos expoentes criticos que
descrevem tais transigoes [1, 2]. Estas transigdes sao explicadas através de
modelos tedricos de sistemas magnéticos (Ising, Heisenberg, XY, etc), dos
quais poucos podem ser resolvidos exatamente, é o caso do modelo de Ising
em uma dimensao que apresenta transicao de fase em 7' = 0 [3] e também
em duas dimensoes, onde a transicao da fase ferromagnética para a fase pa-
ramagnética ocorre na temperatura critica T, = 2,269185... (em unidade de
J/kg) [4]. Em outros casos no qual a solugao exata nao é conhecida, métodos
aproximativos tais como aproximagao de Campo Médio, Grupo de Renorma-
lizacao ou expansao em série tém sido propostos, e o fato de se desconsiderar
a complexidade que é relevante a um sistema magnético real, nao necessa-
riamente implica em resultados incoerentes, mas no minimo sao discutiveis
pois passam uma visao global, porém qualitativa, do comportamento real dos
diversos compostos magnéticos.

A fim de obtermos resultados rigorosos que permitam comparagoes
com as propriedades em materiais magnéticos, métodos computacionais, como,
por exemplo, Monte Carlo e Dinamica Molecular sao usados e considerados

técnicas “exatas” numericamente, mas nao analiticamente. Neste trabalho,



aplicaremos aproximacao de Campo Médio e simulagao de Monte Carlo para
estudar diagrama de fase de um metamagneto na presenca de campos uni-
forme e aleatorio.

Um aspecto interessante no estudo de sistemas metamagnéticos é a
discrepancia aparente entre os resultados experimentais e tedricos a respeito
da transicao da fase verificada em diagramas com campo magnético H con-
tra temperatura T. Experimentalmente [5], os materiais metamagnéticos
indicam dois tipos de transicao da fase, em altas temperaturas a transicao
entre as fases intercaladas e desordenadas é continua e em baixas tempera-

turas é descontinua. Na Fig. 1 apresentamos os resultados experimentais
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Figura 1: Diagrama de fase do composto DysAlsO15 no plano T-H [6]. A
linha continua representa os pontos criticos (transi¢dao de fase de sequnda
ordem) e a pontilhada a transi¢ao de fase de primeira ordem. O ponto em

negrito denota o ponto tricritico.



do diagrama de fase no plano H-T para o composto Dy3zAl3015 obtido por
Landau, Keen, Schneider e Wolf [6] contendo um ponto que separa estes dois
comportamentos, o ponto tricritico. Este ponto aparece em conseqiiéncia da
competicao entre as interacoes de troca antiferromagnética e ferromagnética.
Dependendo do valor da relagao entre estes acoplamentos vemos que o dia-

grama de fase tedrico pode exibir uma variedade de pontos criticos.

-
T

Figura 2: Diagrama de fase do metamagneto Ising no plano H — T obtido
via aproximacdao de campo médio. Sendo C um ponto critico, Ty o ponto
critico terminal, J a interagcao antiferromagnética primeiros vizinhos e J' a
interacao ferromagnética sequndos vizinhos, € definido o parametro admen-
sional € = 2'J'/zJ cuja variagdo resulta em diversos tipos de diagramas de

fases e pontos tricriticos.

Na Fig. 2 mostramos possiveis resultados de Campo Médio no dia-
grama de fase no plano H —T" do metamagneto, que ja foram perfeitamente
discutidos inicialmente por Kincaid e Cohen por volta de 1974 [7], onde os
pontos multicriticos (tricritico, critico terminal, etc) aparecem como uma

dependéncia do parametro €= J'z'/Jz, de modo que z(z') eJ(J') denotam,
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respectivamente, o nimero de coordenacao de primeiros (segundos) vizinhos
e a interagdo de troca no plano (entre planos segundos vizinhos) da rede
cubica.

A nomenclatura de ponto tricritico (TCP) foi introduzida por Grif-
fiths (1970) [8], associando o termo a um ponto onde trés linhas de transicao
de fase de segunda ordem se encontram. Ele mostrou que a mudanga de
uma transicao no superfluido de primeira para segunda ordem em misturas
He é um exemplo no qual observamos esse ponto multicritico (TCP), e su-
gere que pontos tricriticos podem ocorrer com grande variedade em outros
sistemas fisicos, incluindo metamagnetos como FeCl,. Em geral, nota-se
a sustentacao da experiéncia, embora haja um ntmero de excegoes impor-
tantes. Como um exemplo especifico, no composto FeCl, medidas épticas
precisas da magnetizacao préximo ao ponto tricritico (7;, Hy) revelam resul-
tados de campo médio, sendo que medidas de difracao de néutron de natureza
comparavel rendem limites de coexisténcia assimétricos com uma margem in-
ferior que exibe o exponente 3 ~ % [9], melhor que o valor tricritico em campo
médio [8]. Esta discrepancia permaneceu inexplicdvel por muitos anos. Nesse
contexto considera-se campos aleatorios que sao inevitavelmente gerados pelo
campo magnético aplicado nos cristais metamagnetos reais. Portanto, mos-
tramos neste trabalho, qual o efeito do campo aleatério sobre o diagrama de
fase e através de calculos tedricos estudamos o comportamento do metamag-
neto sujeito a acao de campos uniforme e aleatorio para compararmos com
os resultados das simulagoes de Monte Carlo.

No capitulo 1 apresentamos uma abordagem sobre os conceitos e
técnicas utilizadas na elaboracao e contextualizacao de um modelo metamag-
neto em campos uniforme e aleatorio. Discutimos alguns sistemas magnéticos

importantes para a compreensao do metamagnetismo, por exemplo o sistema



ferromagnético [10, 11]. Mostramos a importancia do estudo das transi¢oes
de fases [12, 13] verificando as condi¢bes em que essas transigdes ocorrem,
e no caso especifico das transi¢oes continuas incrementamos a teoria feno-
menoldgica de Landau. Diferenciar pontos criticos de pontos tricriticos [14]
também é nosso interesse. Mostramos também as funcoes que viabilizam a
conexao da Fisica Estatistica com a Termodinamica, descrevemos o método
de Monte Carlo e em seguida implementamos, como exemplo, a aplicagao
deste método no modelo de Ising em duas dimensoes [4] determinando a
magnetizacao, a susceptibilidade e o calor especifico, para discutirmos os
resultados.

No capitulo 2 abordamos o surgimento do metamagnetismo [15, 16,
17, 7], e em seguida usamos as aproximagoes de Campo Médio para estudar
o comportamento das propriedades magnéticas do modelo metamagneto na
presenga de campos magnéticos uniforme e aleatério [18, 19, 20]. Utilizamos
para essa finalidade os principios variacionais de Bogoliubov [12]. Ao fazer-
mos uso da desigualdade de Bogoliubov, que envolve a energia livre, viabili-
zamos uma conexao da Mecanica Estatistica com a Termodinamica, e através
da condicao estacionaria da energia livre, calculamos alguns parametros va-
riacionais obtendo a energia por spin para um ponto estacionério.

Aplicamos a teoria fenomenolégica de Landau no modelo metamag-
neto, que consiste em espandir a energia livre de Gibbs e encontramos os
coeficientes analiticamente. Analisando esses coeficientes, importantissimos
na determinacao dos pontos criticos, obtemos a linha de transicao de fase
de segunda ordem e os pontos tricriticos, e através da funcao energia livre
obtemos a linha de primeira ordem.

No capitulo 3 encontramos o diagrama de fase do metamagneto na

presenca de campos uniforme e aleatorio através das simulagoes de Monte



Carlo e discutimos os resultados. Como recurso utilizamos as Refs. [21, 22,
23, 24).

No capitulo 4 discutimos os nossos principais resultados estabelecendo
as comparacoes entre as aproximagcoes de Campo médio e o método de Monte
Carlo (incluindo um caso particular da Ref. [25]), quando estes sao aplica-
dos ao sistema metamagnético. Em seguida fazemos as consideracoes finais
destacando as perpectivas futuras em relagao ao assunto desse trabalho.

No apéndice A apresentamos o programa que calcula a susceptibili-
dade e o calor especifico em fungao da temperatura para o Modelo de Ising

Bidimensional.



Capitulo 1

Estudos Preliminares das
Transicoes de Fases

Metamagnéticas

1.1 Transicoes de Fase e Fenomenos Criticos

O estudo das teorias classicas de transicoes de fase e fenomenos criticos
se firmou a partir da decdda de 60, quando os conceitos basicos de universali-
dade e escala de fungoes termodinamicas foram introduzidas por Windom [1].
No entanto, em 1873, van der Waals publicara a primeira teoria de sucesso
sobre a “continuidade dos estados liquidos e gasosos da matéria” permane-
cendo como um instrumento importante para a analise do comportamento
critico em sistemas fluidos. Além disso, no inicio do século XIX, Pierre Curie
ja havia estudado experimentalmente a teoria fenomenoldgica (campo mole-
cular) que posteriormente seria desenvolvida por Pierre Weiss [10].

De acordo com as teorias classicas de transicoes de fase, diversas

grandezas termodinamicas (entre elas estd o calor especifico) apresentam



um comportamento peculiar na regiao critica, com divergéncias assintéticas
que foram caracterizadas através dos expoentes criticos. A descoberta im-
portante sobre esse assunto envolve o comportamento critico de grandezas
termodinamicas andlogas, pois essas grandezas apresentam um carater uni-
versal, caracterizado pelo mesmo valor do expoente critico bem definido.
As teorias classicas para sistemas distintos também mostram esse carater
universal, fornecendo um conjunto de valores para os expoentes criticos. En-
tretanto, a existéncia da classe de universalidade que ja se mostrava uma
realidade entre os tedricos e os experimentais [10], era definida por poucos
parametros (como a dimensionalidade dos sistemas considerados) cujo expo-

entes criticos sao totalmente distintos do conjunto de expoentes classicos.

1.1.1 Sistemas Magnéticos

A caracterizacao de uma transicao de fase em um sistema revela sin-
gularidades em algumas fungoes termodinamicas; em sistemas magnéticos,
por exemplo, a energia livre e derivadas correspondentes estao associadas
a magnetizacdo e a suceptibilidade [13]. Nesse contexto, um parametro de
ordem é extremamente importante para estudar as transicoes de fase, sendo
definido para cada sistema. Nem sempre esse parametro é um escalar, po-
dendo em sistemas mais complexos ser um vetor ou um tensor [10]. Em geral,
o parametro de ordem ¢ nulo na fase mais simétrica (desordenada ou que
ocorre a altas temperaturas) e nao nulo na fase menos simétrica (ordenada).
Nos sistemas ferromagnéticos a magnetizacao é o parametro de ordem, en-
quanto nos sistemas antiferromagnéticos esse parametro é a magnetizacao de
uma determinada sub-rede ou a diferenca entre as magnetizacoes das duas
sub-redes previamente estabelecidas. Dizemos que numa transicao de fase

magnética o sistema sofreu uma quebra espontanea de simetria.



O estabelecimento da ordem de uma transicao de fase esta associado
a descontinuidade na derivada da energia livre, assim uma transicao ¢ de
primeira ordem se a primeira derivada dessa energia for descontinua, a qual
implica em uma magnetizagao descontinua (ou calor latente). Por outro lado,
uma transicao de segunda ordem aparece quando a segunda derivada da ener-
gia livre é descontinua, esse fato provoca a divergéncia da susceptibilidade em
T = T,, porém a magnetizacao vai a zero continuamente quando 7" — 7,
isto é, por valores inferiores a T,.. Tal andlise é véalida para sistemas onde o
campo ¢ nulo. No caso da transi¢ao de primeira ordem temos a coexisténcia
de duas fases distintas (ordenada e desordenada) no ponto em que o sistema
sofre transicao. No segundo caso, a fase ordenada se transforma na fase de
altas temperaturas com T'— T ou vice-versa quando 7" — T, ocorrendo
de maneira continua.

Nota-se até entao, um ponto de grande interesse na transicao de fase,
o ponto critico. Sobre ele estd o limite entre duas fases, cujo parametro de
ordem torna-se nulo para uma das fases. A conseqiiéncia direta de uma apro-
ximagao rumo a esse ponto ¢ o ajuste do sistema em uma escala microscépica.
Tais ajustes aparecem em forma de flutuagoes e tornam-se demasiadamente
grande préximo ao ponto critico, isto é, as grandezas termodinamicas passam
a se comportar de maneira singular. Estas flutuacoes podem ser identifica-
das, por exemplo, analisando a magnetizacao de um material ferromagnético
- Fig. 1.1, que sofre uma queda brusca a medida que a temperatura critica é
alcancada.

Na Fig. 1.1 nota-se que a magnetizagdo espontanea (magnetizagao
existente no material ferromagnético mesmo na auséncia de campo externo)
vai a zero em T, e adquire um valor maximo em 7" = 0 K. O ponto critico

indica, nesse caso, o limite entre a fase ferromagnética (a esquerda de T,) e
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Figura 1.1: Parametro de ordem (magnetiza¢ao espontinea) em fungdo da

temperatura para um ferromagneto de spin 1/2.

a fase paramagnética (a direita de T, isto é, em altas temperaturas).

Existe ainda um outro ponto extremamente importante no diagrama
de fases em sistema magnéticos: é o ponto tricritico. Este separa uma linha
de transicao de primeira ordem de uma linha de transicao de segunda ordem,
detectado em materiais metamagnéticos, em modelos tedricos de Blume e
Capel, magneto diluido, Ising com campo aleatério [18, 20, 21|, entre outros.
Essas linhas contém os pontos criticos do sistema para determinados valores
do campo uniforme aplicado. Na Fig. 1.2 mostramos o diagrama de fase do
metamagneto contendo trés pontos tricriticos e linhas de transicao de fase de
primeira e segunda ordem.

O parametro € esta relacionado com o numero de spins primeiros e
segundos vizinhos das sub-redes de um metamagneto, e também as interacgoes
entre esses spins pois € = (J'2')/(Jz). Parae =1 (Fig. 1.2), observamos uma

transicao de fase metamagnética para uma fase paramagnética ocorrendo de
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Figura 1.2: Diagrama de fase no plano h x t do metamagneto com campo
aleatorio h, = 0,6 e probabilidade p = 0,5, para um caso especial em que o

parametro € =1 [18].

diferentes maneiras: a transicao de segunda ordem é vista em altas tempe-
raturas e baixo campo magnético uniforme, e também num intervalo H =
[0,48699999 ; 0,7113] com temperaturas proximas de 0,2. Por outro lado, ve-
mos uma transicao de primeira ordem sendo descrita em baixas temperaturas
e campos superiores a 0,7113, e também em 7' = [0, 196836 ; 0,490]. Nessa
situagao temos as seguintes temperaturas verificadas nos pontos tricriticos:
0,161; 0,196836 e 0,490. Esses resultados sao obtidos usando as equagoes de
campo médio.

H& pelo menos trés comportamentos magnéticos que merecem co-
mentarios para uma expressiva compreensao do metamagnetismo. Sao eles:
paramagnético, ferromagnético e antiferromagnético. Os dois ultimos es-

tados podem estar presentes individualmente em certos materiais, quando
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esses se encontram a uma temperatura inferior a temperatura critica, ja o
primeiro estado s6 estard presente nesses materiais (ferromagnéticos ou an-
tiferromagnéticos) acima dessa temperatura.

Do ponto de vista macroscépico o estado paramagnético é caracteri-
zado pela resposta a um campo magnético aplicado. Em campo nulo, uma
amostra do material paramagnético nao exibe magnetizacao. Na presenca
do campo externo H, a amostra adquire uma magnetizacao diretamente pro-
porcional a esse campo até um limite. Para pequenos valores de H esse
comportamento é linear (m = xoH), cuja susceptibilidade yo comporta-se
de acordo com a lei de Curie, que implica em Yo, > 0, inversamente pro-
porcional a temperatura 7' e dependente da constante C, isto é, yo = C/T.
Aumentando-se o campo, o comportamento de m com H deixa de ser li-
near e para valores do campo suficientemente altos, a magnetizacao satura
atingindo um maximo. Esse tltimo comportamento é descrito pela equacao
de Langevin m = myL(z), onde mq denota a magnetizacio de saturacao,
L(z) = coth(x) — 1/x. Toda andlise macroscépica anterior resulta no dia-
grama da Fig. 1.3.

As caracteristicas principais do paramagnetismo sao: interseccao da
curva com a origem e o fato de fenomeno ser reversivel, além disso os materiais
paramagnéticos possuem suscetibilidade positiva.

Microscopicamente, um material paramagnético ideal corresponde a
um sistema composto de dipolos magnéticos atomicos que podem mudar
de direcao livremente, sem a influéncia de dipolos vizinhos. Esses dipolos
s6 comecam a se alinhar quando é aplicado um campo externo. A medida
que o campo aumenta, a energia de interacao entre os dipolos aumenta em
relacao a energia térmica, fazendo a ordem do sistema aumentar. No entanto,

se fixarmos o campo, a agitacao térmica aumenta, provocando uma queda
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Figura 1.3: Magnetiza¢io (m) versus campo magnético (H) para um para-

magneto tipico, com temperatura fiza.

na suscetibilidade. Como exemplos de materiais paramagnéticos destaca-
mos os isolantes e os sais paramagnéticos dos elementos do grupo do ferro.
Experimentalmente, a constante C' dos materiais paramagnéticos pode ser
encontrada na referéncia [14], dentre eles estd o MnF; cuja constante C' vale
30,1.

O estado ferromagnético esta presente em materiais cujos momentos
de dipolos magnéticos tendem a se alinhar paralelamente abaixo da tempera-
tura de Curie (T¢). Esses materiais, abaixo de T, apresentam magnetizagao
espontanea mesmo na auséncia de campo externo. Ja acima da tempera-
tura critica a magnetizacao torna-se nula. Mais a diante descreveremos com
maior precisao o ferromagnetismo usando simulagoes de Monte Carlo. Por
enquanto ¢ importante saber que a magnetizagao espontanea ¢é formada em
pequenas regioes chamadas dominios e resulta de uma interacao entre os
momentos vizinhos que tende a mante-los alinhados, porém, analisando o

material ferromagnético macroscopicamente vemos que a magnetizacao total
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é préxima de zero. Portanto, para se observar a magnetizacao nesse mate-
rial é necessario a aplicacao de um campo externo. Exemplos de materiais
ferromagnéticos: ferro, niquel, cobalto e disprosio.

O estado antiferromagnético esta presente em alguns materiais for-
mado por duas sub-redes entrelacadas e interpenetrantes, por valores infe-
riores & temperatura Neel (fase antiferromagnética). O detalhe interessante
dos materiais antiferromagnéticos simples é que as interagoes sé ocorrem
entre spins de sub-redes distintas (interagoes entre primeiros vizinhos). A
magnetizagao total que predomina nesses materiais abaixo de Ty ¢é pratica-
mente nula, assim como na fase paramagnética (acima de T ). Embora essa
nulidade seja caracteristica das duas fases ha uma forma de diferencia-las,
visto que somente na fase antiferromagnética é possivel obter uma magne-
tizacao espontanea em cada sub-rede, que aparece com auxilio dos atomos
magnéticos. Como exemplo de antiferromagnetos podemos citar o cromo.

O comportamento de sistemas antiferromagnéticos na presenca de
campo externo difere bastante de sistemas ferromagnéticos. Um pequeno
campo magnético aplicado num ferromagneto destréi a transicao de fase
[11], isso ndo acontece com o antiferromagneto pois a transicao de fase so-
mente é quebrada quando esse campo assume valores elevados. Os distintos
comportamentos sao consequéncias do papel do campo H relativamente ao
parametro de ordem. Nos sistemas ferromagnéticos, H é o campo conjugado
ao parametro de ordem, ja nos antiferromagnéticos quem executa esse papel
é o campo alternante H, e nao o campo externo H.

O que diferencia um antiferromagneto simples de um metamagneto?
O metamagneto exibe também o antiferromagnetismo, porém, além das in-
teracoes antiferromagnéticas verificadas em antiferromagnetos simples ha um

outro tipo de interacao chamada ferromagnética, que ocorre entre os spins
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(segundos vizinhos) de uma mesma sub-rede. O que efetivamente acontece
em sistemas metamagnetos ¢ uma expressiva competicao entre as interagoes
ferromagnéticas e antiferromagnéticas que juntamente com o campo aleatorio
viabiliza a elaboracdo do diagrama de fases (campo H versus temperatura
T). Um exemplo de um composto metamagneto é o DysAl501y, cujo dia-
grama de fase foi obtido experimentalmente por Landau, Keen, Schneider e
Wolf (1970) [14], mostrando uma linha de transigdo que separa a fase pa-
ramagnética da antiferromagnética e também os pontos tricriticos, além é

claro, da existéncia de transi¢oes de fases de primeira e segunda ordem.

1.1.2 A Teoria Fenomenolégica de Landau

Proposta na década de 30, a teoria de Landau para transicoes de fases
continuas tem sua base apoiada em duas acoes: A elaboracao do conceito
parametro de ordem e a expansao da energia livre em termos das invariantes
dessa grandeza. Tal energia deve ser uma funcao analitica nas vizianhancas
da criticalidade onde as flutuagoes do sistema considerado sdo maiores [1].

Considerando um ferromagneto uniaxial, cujo parametro de ordem é
a magnetizacao, o fato do sistema apresentar simetrias nos conduz, de forma
simples, a escrever a fungao Landau para a energia livre f(7,m), na qual os

coeficientes sao funcoes da temperatura 7T, isto é,
f(T,m) = fo(T) + A(T)m? + B(T)m* + - - - . (1.1)

Sendo m a magnetizacao do sistema e H o campo magnético aplicado,
obtemos a energia de Gibbs dada por g(T, H,m) = f(T, m)—mH do seguinte

modo:

g(T,H;m) = fo(T) — Hm + A(T)m* + B(T)m* + - - - . (1.2)
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No ponto critico devemos ter H = 0 e A(T) = 0. Fazendo a anélise

na regiao da criticalidade temos
A(T) = a(T - Tc)a (13)

onde a >0, B(T)=b>0¢e fo(T) = fo(T.).
Substituindo (1.3) e os coeficientes B(T) e fo(T) na equagao (1.2)

obtemos
g(T, H;m) = fo(T.) — Hm + a(T — T.)m* + bm". (1.4)
Para H = 0, temos
g(T,m) = fo(T.) + a(T — T,)m* + bm™. (1.5)

Portanto, designamos g; = g — fy como a parte singular do sistema termo-

dinamico, em seguida reescrevemos a equagao (1.5) da seguinte maneira:
gs = a(T — T.)m? + bm*. (1.6)
Para o cédlculo das raizes temos
a(T —T.)m* +bm* =0 = m*[a(T —T.) + bm?] =0,

nessas condigoes m = 0 ou

a(T. —T)

—
mn b

(1.7)

Se T > T, teremos somente a solucao m = 0, visto que a equacao anterior
nao possui valores reais para a magnetizacao m. Se T < T., encontramos
além de m = 0 mais duas raizes simétricas entre si. Esses dois casos sao
verificados na Fig. 1.4.

Em outros casos, a expansao de Landau poderia ainda mostrar re-
sultados bem mais complicados [10], é o que veremos em materiais meta-

magnéticos.

16



T<Tc

Os
Os
T>Tc
0] ‘ ‘
02 0 02 0 m
m

Figura 1.4: Comportamento do ferromagneto uniazial simples descrito pela
parte singular do potencial termodinamico de Landau em funcdo da magne-
tizagao. Abaizo da temperatura critica, o minimo paramagnético passa a ser

um maximo, surgindo dois minimos SImétricos.
1.2 A Conexao com a Termodinamica

Quando analisamos o comportamento de determinados sistemas em
banho térmico fazemos uso de funcoes que viabilizam a conexao da Mecanica
Estatistica com a Termodinamica. A fungao partigdo (que possibilita o
célculo da energia) é a principal delas e sua importancia a Fisica Estatistica
no equilibrio vai além, uma vez que possibilita escrever todos as grandezas
fisicas de interesse de um sistema.

A forma geral da fungao parti¢ao (Z) para um sistema cldssico é dado

por

Z =Y e ke (1.8)

onde o simbolo ‘H representa a Hamiltoniana do sistema, T a temperatura
e kg a constante de Boltzmann. A somatdria é feita sobre todos os estados

possiveis do sistema, de forma que a fun¢ao Z (Zustandsumme) depende
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do tamanho do sistema (nimero de particulas) e do nimero de graus de
liberdade de cada particula.
Uma vez estabelecida a funcao de particao podemos determinar a

probabilidade P; de encontrar o sistema no estado ¢ do seguinte modo:
e_Hi/kJBT

P=———, 1.9
. (19)

no qual H; representa a Hamiltoniana do sistema quando este se encontra no
estado 1.

Podemos obter, através da fungao particao, a energia livre de Helmholtz,
F=—kglnZ. (1.10)

Conhecendo F' obtemos todas as outras quantidades termodinamicas.

A entropia pode ser assim definida:
S =—kginP, (1.11)

onde P é a probabilidade de ocorréncia de um estado. Podemos ainda es-

creve-la em termos da energia livre:

S=— <g—§>w. (1.12)

As funcoes aqui definidas serao utilizadas significativamente no estudo

do modelo metamagneto em campos uniformes e aleatorio.

1.3 Aplicacao das Simulacoes Numéricas em

Mecanica Estatistica

1.3.1 Simulacao Numérica

Atualmente nota-se, na fisica tedrica, o uso continuo de métodos de

simulagoes numéricas capazes de promover a resolucao numérica de equagoes
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que determinam o estado de um sistema. Esses métodos normalmente estao
associados a um modelo, que simula o comportamento de um sistema obtido
através da discretizacao das variaveis dinamicas do sistema original. Em ge-
ral, essas simulagoes constituem notaveis experimentos computacionais, que
viabilizam uma explicacao exata sobre o comportamento do modelo simplifi-
cado, com uma vantagem em relagao ao experimento real, um visivel controle
das condig¢oes microscopicas do sistema.

O célculo dos valores médios de observaveis “A” dado por
(A)p = Aqpa. (1.13)

onde « representa todos os possiveis estados microscépicos do sistema e p a
probabilidade de ocorréncia do estado a.

Sabemos que um sistema fisico possui um nimero de particulas da
ordem 10%, o que efetivamente impossibilita a aplicacao da simulacdo com-
putacional, visto que o tempo de resposta seria superior a idade do Universo.
Além disso, um modelo somente exibe uma transicao de fase no limite ter-
modiamico N — oo. Frente a esses obstaculos, temos que encontrar qual
a melhor alternativa para se obter resultados coerentes, os quais revelem o
que realmente acontece com o sistema. A saida é dada através do uso de um
sistema com um nuimero de particulas N suficientemente grande e compu-
tacionalmente viavel, cujo comportamento em torno do ponto critico, numa
certa precisao, corresponde ao sistema infinito. Esta é portanto, a suposicao
basica de toda simulagao numérica de fenémeno critico.

A seguir, revelaremos o método usado no capitulo 3 que envolve si-
mulacoes numéricas, seguido de uma aplicacao especifica no modelo de Ising

Bidimensional.
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1.3.2 Simulacoes de Monte Carlo

Entre as simulagoes numéricas, Monte Carlo se destaca como uma
técnica computacional largamente utilizada em sistemas fisicos e matematicos,
que através de instrumentos numéricos, viabilizam a descrigao do compor-
tamento desses sistemas. Essa técnica é aplicada tanto em problemas de
natureza probabilistica como deterministica, sendo assim verificamos a sua
aplicagdo em métodos estocasticos geralmente usando nimeros aleatdrios (
ou, mais precisamente nimeros pseudo-aleatérios).

A grande vantagem do uso das simulagoes de Monte Carlo em relagao
a outros métodos é verificada quando ha um aumento na dimensao do sis-
tema, pois os resultados desse método revelam-se mais precisos. O recurso
que possibilita aplicacao do método implica no uso da cadeia de Marcov e
do conceito amostragem por importancia.

A finalidade de uma cadeia de Markov é gerar estados mais provaveis.
A idéia de amostragem por importancia é identificar principalmente os esta-
dos que possuem maiores probabilidades de acontecer, de tal forma que uma
maior contribuicao aos calculos de grandezas fisicas ¢ estabelecida. Por-
tanto, queremos encontrar configuracoes de spins onde o fator de Boltzmann
exp [—H(z)/kpT] tem um pico. A principio ndo sabemos onde tais regioes
se encontram, no entanto, partindo do pressuposto que poderiamos criar um
processo de geracao de estados, onde uma contribuicao desses estados para
a magnetizagdo (ou a qualquer outro observével) é priorizada, estarfamos
assim construindo um processo de Markov.

De modo geral, o que consideramos é uma configuragao inicial y con-
tendo N spins, apartir dela geramos uma cadeia de Marcov (yi,ys, - Yn)
através do conceito de amostragem por importancia, de modo que a confi-

guracao y; dependa simplesmente da configuracao y;_; imediatamente ante-
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rior. E importante que o sistema considerado atinja o equilibrio para que
sejam computadas as grandezas fisicas de interesse, assim, exames devem ser
feitos constantemente para sabermos se essa condicao foi alcangada.

Para uma melhor compreensao desse processo, realizamos os seguin-
tes procedimentos: Suponha que restringimos o tratamento as tentativas
de virar um unico spin S;. Admita que ao mudar um spin de S para —S
perdemos energia, e sendo essa a preferéncia do modelo devemos aceita-
la com uma certa probabilidade. Portanto, no caso em que a variagao
de energia AH é negativa, AH = H(znova) — H(zanrica) < 0, temos
Wz antigalTnova)=1, isto é, a probabilidade W de aceitagdo da mudanga
do sinal do spin é maxima. Entretanto, seguindo sempre dessa forma cer-
tamente cairfamos em um minimo local de energia, o que definitivamente
deve ser contornado pois o modelo fica a mercé de um ponto, podendo ficar
preso a ele. Para evitar esse problema aceitamos os movimentos que levan-
tam a energia com baixa probabilidade. Se, por outro lado, a variacao da
energia for pequena, isto é, a energia das configuracoes antiga e nova forem
préximas, aceitamos o movimento com uma probabilidade elevada. Deste
modo podemos escalar fora do minimo local de energia rumo a condicao de
equilibrio.

O recurso, que nos referimos anteriormente, usado pelo método de
Monte Carlo é Algoritmo de Metropolis. Este tltimo tem por objetivo es-
timar médias das grandezas termodinamicas sobre um conjunto de confi-
guragoes gerado por meio de varreduras aleatérias do sistema. Cada varre-
dura equivale a 1 passo de Monte Carlo e é realizada n vezes (nimero de spin
da rede) com a intensao de obter um valor minimo de energia para o sistema.
Para a utilizacao desse método é importante que a temperatura, o volume e

o numero de particulas permanecam constantes, deste modo ¢é interessante
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ressaltarmos as seguintes etapas que obrigatoriamente devem ser seguidas e
que regem o Algoritmo de Metropolis:
1. estabelecimento de uma configuracao inicial aleatéria;
. calculode AFE = Erinyar—Ernicrar invertendo um spin escolhido;
. se AE < 0, aceitar a mudanca e ir para o passo 7;

. se AE > 0, calcular w = exp [-[SAE];

2

3

4

5. gerar um numero aleatério r em [0, 1];

6. se w > AFE, aceitar a mudanca, senao, manter o estado atual;

7. repetir os passos de (2) a (6) até o sistema atingir o equilibrio ;

8. repetir os passos de (2) a (6) milhares de vezes durante o equilibrio,
colhendo amostras para o cédlculo das quantidades fisicas de interesse.

Uma vez estabelecido este algoritmo para um determinado modelo a
ser estudado, basta montar um programa computacional capaz de executar
essas tarefas. Em seguida, através dos resultados obtidos, construir os diagra-
mas das quantidades fisicas, tais como, a susceptibilidade e o calor especifico,
com as quais podemos verificar uma possivel transicao de fase. Lembramos
que o tempo que um sistema leva para entrar em equilibrio termodinamico

varia conforme a complexidade e obviamente depende do tamanho conside-

rado.

1.3.3 Modelo de Ising 2D

O método de Monte Carlo sera aplicado ao modelo de Ising Bidimen-

sional [4], portanto vamos considerar a Hamiltoniana

H=-J> 88 —h)_ S (1.14)
(@.5) ‘

onde J representa a interagao entre spins primeiros vizinhos e h o campo

magnético externo aplicado ao sistema. Para J > 0 o sistema exibe o fer-
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romagnetismo (presente em materiais que possuem alta magnetizagao es-
pontanea abaixo da temperatura de Curie (T¢), cujos dipolos magnéticos
alinham-se paralelamente entre si) e para J < 0 temos o antiferromagne-
tismo (semelhante ao ao primeiro, porém, os dipolos magnéticos se alinham
antiparalelamente entre si abaixo de Tl). A varidvel S denota um spin de
valores +1 ou -1. Nessa abordagem nos limitamos a uma rede quadrada onde

o simbolo (i, j) significa os vizinhos mais préximos do sitio (7, j) mostrados

na Fig. 1.5.

(i-1,j)

(,0-1) () @i+

@i+1,))

Figura 1.5: Representacdo esquemdtica dos primeiros vizinhos do sitio (i, 7).

A configuracao aleatéria inicial serd representada por uma matriz
quadrada (ordem L), de modo que cada elemento dessa matriz simboliza um
spin (S; = 1 indica um spin apontado para cima e S; = —1 para baixo).
Usaremos x para nomear essa configuragao, a partir dai geramos uma cadeia
de Markov (x1, 9, - ,x,) por meio da amostragem por importancia. Aqui
todo o processo é executado pelo Algorimo de Metropolis e a probabilidade
de comecar a configuracao x;,; a partir de z; é dada pela taxa de transicao
W(xip1|x;).

A probabilidade que estamos usando no modelo de Ising 2D ¢ a taxa

de Metropolis dada por
A
W(ziy1]z;) = min |1, exp _an . (1.15)
kgT
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Existem outras escolhas para a probabilidade de transicao, a funcao Glauber

W (@i |2s) = % {1 _ tanh (_12_7;)} (1.16)

¢ uma delas.

Uma vez ajustada a cadeia de Markov e passado o processo de-
nominado termalizagdo (onde as grandezas vao rumo ao equilibrio termo-
dindmico), computamos a magnetizagdo de uma configuracdo da seguinte
maneira:

12

M=) ", (1.17)

J=1

e a magnetizagao por spin sera dada por
m; = M;/L*. (1.18)

Outra grandeza importante a ser calculada é a magnetizagao média

por spin (m), que é a média aritmética sobre todas as configuragoes;

(m) = %Zm (1.19)

A energia por spin e a energia média por spin sao obtidas de forma
andloga a magnetizacao. A suscepitibilidade yy e o calor especifico ¢y do

modelo cujo volume V' é constante sao dados por:

_ (M?) — (M)?
Xv = TBT’ (1.20)

onde F indica a energia de todas as configuragoes de equilibrio e N denota

o numero de spins da rede.
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A configuragao de spins aleatérios corresponde ao estado com tem-
peratura infinita (7" = oco) com magnetizagao espontanea igual a zero. A
temperatura que nos interessa estd abaixo da temperatura critica, de modo
que haja uma magnetizacao espontanea nao nula. A partir dai, deixamos o
sistema evoluir no tempo por meio do Algoritmo de Metropolis. Deste modo
estaremos saindo de uma regiao de desordem para uma regiao ordenada do
diagrama de fases. Faremos gradativamente exames para longos tempos até
que o sistema atinja o equilibrio, removemos entao, nessa etapa, o excesso de
energia da configuracao. Finalmente estabelecido o equilibrio, podemos en-
contrar a temperatura critica do sistema para o modelo Ising Bidimensional

que de acordo com Onsager [4] vale exatamente:

2
T,=——"  =2269185--- (1.22)

in(1+2)

Para aplicagdo de Monte Carlo no modelo de Ising 2D, resolvemos
montar um programa na linguagem FORTRAN capaz de simular o compor-
tamento do modelo. Introduzimos condig¢oes de contorno, de modo que o
programa consiga reconhecer quais sao os primeiros vizinhos de um spin.
Por exemplo, ao sortearmos o tltimo spin da primeira linha numa rede 128
x 128, temos os seguintes primeiros vizinhos: (1, 127), (1, 1), (2, 128) e
(128 , 128).

As curvas que mostraremos nas figuras (1.8), (1.6) e (1.7) (referentes
ao modelo Ising Bidimensional) foram obtidas fazendo as seguintes consi-
deragoes: Usamos uma rede quadrada (128 x 128) cujos spins foram dis-
tribuidos aleatoriamente; o valor do campo magnético externo h ¢é nulo e
J = 1 (ferromagnetismo); as quantidades termodinamicas tém unidades
J/kp; descartamos os 3.10% passos de Monte Carlo iniciais até o sistema
atingir o equilibrio, e depois computamos as quantidades de fisicas de inte-

resse nos préximos 10* passos seguintes.
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Figura 1.6: calor especifico ¢, em funcao da temperatura T

Na Fig. 1.6, o pico em ¢, estd associado a existéncia de um ponto
critico que no gréafico se verifica em T = 2,2692. Esses resultados reve-
lam a eficiéncia do método de Monte Carlo indicando grandes flutuagoes em
torno da temperatura Curie e principalmente assinalando uma temperatura

T, muito préoxima a de Onsager.

150F | | | s

100(- -
Xv

S0 .

NB-
WE

15 2,5

T

Figura 1.7: susceptibilidade x, em funcao da temperatura T.
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Na Fig. 1.7, as flutuagoes de x, préoximas de T, sao maiores que do

calor especifico ¢, verificado anteriormente, o que é esperado.

0,8

0,6
m

0,4

0,2

\ ‘ \ ‘ ‘ .
O > 25 3

Figura 1.8: Magnetizagcao m contra temperatura T'.

A Fig. 1.8 revela valores esperados: (I) Em baixas temperaturas
m — 1; (II) para um valor critico da temperatura (7. ~ 2,26) hd uma
queda brusca na magnetizacao; (III) para temperaturas elevadas (T' > T,),
m ~ 0; (IV) As flutuagdes méximas estao nas proximidades do ponto critico
e diminuem a medida que afasta-se dele (no caso de T' > T, a queda é mais

lenta).
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Capitulo 2

Metamagneto na presenca de
Campos Magnéticos Uniforme
e Aleatorio - Aproximacoes de

Campo Médio

2.1 Introducao

O conceito da ordem antiferromagnética foi proposta independente-
mente por Neel [15] e Landau [16] por volta de 1932. Ambos procuravam
explicar o comportamento anomalo em baixa temperatura da susceptibili-
dade magnética de determinados materiais, tais como, os metais (Cr e o Mn
- no caso de Néel), os isolantes (como os cloretos de Cromo), o Fe bivalente, o
Co e o Ni (no caso de Landau). Duas sugestoes foram apontadas: Néel suge-
riu a existéncia de sub-redes interpenetrantes no Cromo e no manganés com
magnetizacao oposta, e Landau previu a existéncia de camadas ferromagne-

ticamente intercaladas, cuja magnetizacao alterna de camada para camada.
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Ambos estavam corretos em suas analises, de modo que nos dois casos, a
magnetizacao espontanea total se mostrava nula. Assumindo intercamadas
se acoplando de forma fragil, Landau concluiu que um campo magnético re-
lativamente pequeno seria suficiente para modificar a orientagao mutua dos
momentos em cada camada. Isto conduz aos desvios da dependéncia linear
do momento total no campo, isto é, ha um aumento anomalo da susceptibi-
lidade, e finalmente, para campos elevados, ocorre uma saturacao da magne-
tizacao. Tal comportamento tinha sido observada por Becquerel e por van
den Handel [17] no carbonato do Fe e do magnésio em baixas temperaturas.
Nao tendo conhecimento dos trabalhos de Landau ou de Néel, Becquerel e
van den Handel nao poderiam explicar suas observacoes em termos do fer-
romagnetismo e do paramagnetismo, deste modo sugeriram para esse novo
estado o nome metamagnetismo.

De outra forma podemos dizer que, o metamagnetismo é um estado
induzido da matéria descrito por um aumento superlinear da magnetizacao
numa pequena faixa do campo magnético aplicado. Os sélidos que exibem
tal comportamento foram designados por Kramers [7] como metamagne-
tos e sao distintos de outros materiais devido ao seu cardter nao ortodoxo,
comportando-se ora como ferromagnetos e ora como antiferromagnetos.

Alguns metamagnetos sao listados a seguir com a sua respectiva tem-
petura Néel. Sao eles: CoCly (723), MnTe (323), CrCly (20), FeCly (24) e
CoCly (25) [14]. Esses materiais sdo compostos por uma sucessao de camadas
ferromagnéticas que se alternam em sinais.

No Brasil, um dos primeiros trabalhos consistentes que envolve meta-
magnetos submetidos a campos magnéticos uniformes e aleatérios foi publi-
cado por Silvio R. A. Salinas [20] em 1998. O seu objetivo foi a obtengao do

diagrama de fase no espaco campo externo H versus temperatura 7', usando
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diferentes distribui¢oes de probabilidade para o campo aleatério (a bimodal
e a Gaussiana), numa rede ctbica simples com técnicas de Campo Médio.
Em seguida houve a publicagao de outro artigo (autor - Weizenmann [18])
envolvendo o mesmo tema e usando a mesma técnica, porém com outra dis-
tribuicao de probabilidade, a trimodal. Ambos utilizaram o parametro € = 1
e conseguiram obter linhas de transicao de fase de primeira e segunda ordem
e pontos tricriticos. Nosso objetivo é dar continuidade a esses trabalhos,
variando o valor de €, usando além da técnica de campo médio, a Monte
Carlo, e principalmente verificando até que ponto podemos obter linhas de
transicao de fase de primeira e segunda ordem e os pontos tricriticos.

Os célculos mostrados a seguir sao validos tanto para uma rede qua-
drada como para uma rede ctbica simples. Em campo médio isso é possivel,
pois as interacoes entre os spins primeiros e segundos vizinhos e o nimero de
coordenacao da rede serao embutidos no parametro €. Sendo assim, mostra-
remos a disposicao dos spins numa rede quadrada, e também a representacao
dos primeiros e segundos vizinhos de um spin numa pequena porc¢ao da rede

cibica simples.

2.2 Definicao do Modelo

Considere uma rede bidimensional regular composta por N sitios onde
os spins tém valores S; = +1. Podemos entao dividi-la em duas sub-redes
(A e B), equivalentes e interpenetrantes Fig. 2.1. O mesmo pode ser feito se
considerarmos uma rede cibica simples. Vejamos entao a representacao dos
primeiros e segundos vizinhos de um spin dessa tultima rede através da Fig.
2.2.

Nos dois casos, um spin de uma sub-rede tem os seus 2’ spins segundos
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vizinhos (nnn) localizados na mesma sub-rede, e os seus z spins primeiros
vizinhos (nn) pertencem a outra sub-rede. A Hamiltoniana do sistema é
dada por

H=J> 88 —J> 88— (H+H)S;. (2.1)

nnn 7

& T d T d T 4 T

Figura 2.1: Rede bidimensional reqular com spins Si = +1 formada por
duas sub-redes equivalentes e interpenetrantes. Cada sub-rede contém n spins
apontados na mesma dire¢cao (N = 2n) e estd representada em tons diferen-

tes. A sub-rede A estd em tons claros e a sub-rede B, tons escuros.

Nesse modelo, J e J’ sao as constantes de acoplamento entre os spins

primeiros vizinhos (nn) e entre spins segundos vizinhos (nnn) respectiva-
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mente. A somatéria )~ ¢ aplicada sobre todos os pares de spins nn e

a somatoria sobre todos os pares de spins nnn. O parametro H in-

nnn
dica intensidade do campo uniforme externo e H; é a intensidade do campo
aleatdrio local. Nessa abordagem, as interacgoes entre os primeiros vizinhos
nn sdo antiferromagnéticas, ou seja —J (com J positivo), e as interagoes entre
segundos vizinhos nnn sao ferromagnéticas (J' > 0), os campos aleatérios

locais H; nao estao correlacionados e usamos a mesma probabilidade para

cada sitio.

Figura 2.2: Representa¢ao dos primeiros e sequndos vizinhos do sitio (i,7)
(localizado no centro do cubo), numa pequena por¢ao da rede cibica sim-
ples. Em cada vértice do cubo existe um spin apontado numa dire¢do, porém
mostramos somente o0s primeiros vizinhos (spins com circulos vazios) e o0s
spins sequndos vizinhos (spins com circulos pretos). As interagées entre o0s
spins primeiros vizinhos sao antiferromagnéticas e entre sequndos vizinhos

sao ferromagnéticas.
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2.3 Equacoes de Campo Médio

De acordo o principio variacional de Bogoliubov [1] temos:

<F>av S <Ft>av + <<H - Ht>t>av 3 (22)

onde F' ¢é a energia livre de Helmholtz, H ¢ a Hamitoniana do nosso sistema,
H; ¢ a Hamiltoniana Tentativa da qual conhecemos a solucdo exata, (...)q
denota a média sobre a distribuigdo do campo aleatério e (...); é a média
térmica referente a H,.
Definimos a seguinte Hamiltoniana tentativa:
Hi=—> (H+H)Si—na» Si—np Y Si, (2.3)
i ieA ieB

onde n4 e np sao parametros variacionais e a Hamiltoniana tentativa para
cada sub-rede sao escritas como

Moy =—> (H+H)S;—na» S (2.4)

€A €A

Mg ==Y (H+H)Si—nz Y _Si. (2.5)

ieB B
Para resolvermos a Eq. (2.2) vamos inicialmente usar a fungao parti¢ao

canonica abaixo para as sub-redes A e B respectivamente.
Zy=TrePMa  Zp="Tre s (2.6)

onde 3 = T e Tr é o trago sobre a Hamiltoniana. Substituindo (2.4) em

(2.6) determinamos Z4.

ZA:Trexpﬁ{Z(H+Hi)Si+nAZSi} : (2.7)

€A €A
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Za=Y exp [(H+H)S + ...+ (H+ H,)S, +na(Si+ ...+ S)] . (2.8)
{8}

T4 = Zeﬁ(H+H1+nA)S1 PHFH24nA)S2  BH+Hntn4)Sn : (2.9)

{S:}

n

Za= |l expB(H + Hi+na)Si =[] Y exp8(H + H; +1.4)S; (2.10)

{Si} i=1 i=1{8;}
e tomando o valor S; = £1, reescrevemos a Eq. anterior do seguinte modo:

T4 = H [eB(H+Hi+T]A) + e*,@(H+Hi+TIA)] 7 (2_11)
=1

onde n é o nimero de spins da sub-rede A. Sendo N o niimero total de spins
da rede (N = 2n) e admitindo que os campos aleatérios locais sao iguais
(Hy = Hy = ... = H,,), entao reescrevemos a Eq. (2.11) como

N
2

Z4 = [€B(H+Hi+77A) + 6—5(H+Hi+nA)] 7

(2.12)

e substituindo (2.5) em (2.6) determinamos Zp de forma andloga a Z4, sendo

assim
Iy = [65(H+Hi+773) + e*ﬁ(HJrHiJrnB)] ¥ (2.13)
Podemos reescrever as duas equacgoes anteriores usando a definicao
e’ coshx , (2.14)
ou seja,
Zy = [2cosh B(H + H; +na)]* (2.15)
e
Zp = [2cosh B(H + H; +ng) ] ? (2.16)
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Fazendo a conexao com a termodinamica, temos a seguir a energia

livre das sub-redes A e B, respecticamente escritas como:
F,,=—-kgT'InZy e F,, =—-kgTInZp

e substituindo Z4 em F;, e Zp em F;, obtemos

kgT N
F,, =- 32 In [2cosh B(H + H; + n4)] (2.17)
e também
kTN
F,=- 32 In [2cosh B(H + H; + )| - (2.18)

Escrevendo a energia livre de Helmholtz da Hamiltoniana tentativa

em funcao da energia livre de cada sub-rede temos
(F)av = (Fia)av + (Fip)av (2.19)
e substituindo (2.17) e (2.18) em (2.19) encontramos
(Flaw = =51 R2eosh 5 + Hy-+ 1)) (2.20)

N
— %Un [2cosh B(H + H; + 1)) av -

Para o célculo de ((H — H;)t)aw vamos primeiramente subtrair (2.1)
de (2.3), isto é,
H_Ht:JZSiSj—J/ZSiSj+77AZS¢+nBZS¢; (2.21)

nnn i€A ieB

e depois desenvolver separadamente cada termo do segundo membro.

As interagoes de primeiros vizinhos ocorrem entre spins de sub-redes
diferentes, da qual cada um dos % spins de uma sub-rede tem z spins pri-
meiros vizinhos apontados na mesma direcao. Sendo S, um spin da rede A

e Sp um spin da rede B, temos

J[N N JzN
J%:Sisj =3 {EzSASBJrEzSBSA - ”’; SaSp . (2.22)
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As interacoes de segundos vizinhos ocorrem entre spins da mesma

sub-rede, portanto

, J[N N, J'2'N
J ZSQS] = 5 |:EZ SASA—FEZ SBSB = Z (SASA+SBSB) (223)

nnn

Calculando os dois ultimos termos da Eq. (2.21), e nela sustituindo

as equagoes (2.22) e (2.23) com o uso das propriedades envolvendo médias

obtemos
(H-e = P800 - (s 229
(550 + s + 2.

Definindo (S4) = ma e (Sg) = mp e substituindo (2.20) e (2.24) em

(2.2) encontramos

N
(FYaw < — —(In[2coshB(H + H; +n4)])av (2.25)
2p
N JzN
— %Qn [2cosh B(H + H; + 1g)])av + ZTmAmB
JZN 9 N N
- 1 (mA + mB) + 5 AT A + 5 IBMB -
As magnetizacoes de cada sub-rede sao determinadas por
1 0
my=—-——InZ' 2.26
YT Bona A (2.26)
e
1 0
mp=—-——InZ , 2.27
B /8 anB B ( )
na qual denominamos
N N
Za=(Zy)* , Zp=(Zp)* (2.28)

Comparando as equagoes (2.28), (2.15) e (2.16) determinamos Z/, e
Z5 e substituindo esses resultados nas Eqs. (2.26) e (2.27) obtemos

my = %%ln [2 cosh3 (H + H; + na)) (2.29)
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mp = %%ln [2 coshf (H + H; +ng)| , (2.30)
isto é,
s = (tanhB (H + Hy + 1)) o (231)
e
mp = (tanhf (H + H; +15))av - (2.32)

De acordo com a condicao estaciondria da energia livre de Helmholtz
temos

0

Ty Flaw =0 (2.33)

derivamos entao a Eq. (2.25) em relagao a n4 (note que my = f(na)), isto é,

0 N
—(F)ey = ——tanhf(H + H;+na) (2.34)
(9?7,4 2
JN N
+ TZmBﬁsechQQ(H—i—HanA) + gmA
J Nz

N
maBsech’3(H + H; +n4) + gﬁﬁASGChQﬁ(H + H;+1na).

Vemos que o primeiro e o terceiro termo do segundo membro da equacao

anterior se anulam, portanto usando a Eq. (2.33) temos
Bsech®B (H 4 H; +na) [Jzmp — J'2'ms +n4) = 0; (2.35)
nessas condigcoes concluimos:
na=—Jzmp+J'2'my , (2.36)
e de forma andloga
ng = —Jzma+ J'Z'mp. (2.37)
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Inserindo os respectivos valores de 774 e 1 nas equagoes (2.31) e (2.32)

obtemos

ma = (tanhf3 (H + H; — Jzmp + J'2'ma))aw (2.38)

mp = (tanhf (H + H; — Jzma + J'2'mp))ay - (2.39)

Finalmente, apds o calculo de n4 e ng, podemos obter a energia livre
por spin (f), substituindo (2.36) e (2.37) em (2.25) e dividindo a equagao

resultante pelo nimero total de spins da rede, sendo assim, temos

1
f= - %(ln [2cosh 3(H + H; — Jzmp + J'Z'ma)])av (2.40)
1
— %(ln [2cosh B(H + H; — Jzma + J'2'mp)])av
J J/ /
— {mAmB-i- 42 (mi%—m%) :

2.4 Expansao de Landau

No estudo da transicao de fase do sistema usaremos a expansao de
Landau, a qual perto do ponto critico o potencial termodinamico é expandido
em poténcia do parametro de ordem. Para realizar a expansao vamos definir

magnetizagao total M e o parametro de ordem mg como:

M = ma+mp (2.41)
2
€
ms = w (2.42)

Ao substituirmos (2.38) e (2.39) em (2.41) encontramos

2M = (tanhﬁ (H + H;, — Jzmp + J/Z/mA»(w (2.43)

+ (tanhB (H + H; — Jzma + J'2'mp))av ;
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somando (2.41) e (2.42) obtemos

my =M+ mg , (2.44)
e subtraindo (2.41) de (2.42) temos

mp =M —mgs. (2.45)

Podemos substituir (2.44) e (2.45) em (2.43) reoorganizando a equagao

resultante da seguinte forma:

2M = (tanhB[H + H;, + M(—Jz+ J'2') + mg(Jz + J'2')])ar (2.46)

+ (tanhB[H + H; — M(—Jz+ J'2') —ms(Jz + J'2')])av -

Colocando em evidéncia Jz + J'z" antes dos colchetes, passamos a utilizar as

quantidades reduzidas

b h—Leh-—L
B(Jz+J2) " " Jz4 T CoJz g

além do parametro
= Jz+JY e

Jz+Jz2  e+1

onde
J/Z/
= >0.
¢ Jz —
Obtemos entao
1 1
M = é(tanhg (h+hi+ oM+ mg))aw (2.47)

1 1
+ §(tanh¥ (h + hl + oM — ms)>m, y
e de forma analoga escrevemos

1 1
mg = §<tanh¥ (h+h;+ oM +mg))aw (2.48)

1 1
— §<tanh¥ <h+hi+0M—ms)>aU.
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Agora, vamos multiplicar a Eq. (2.40) por 8t implementando o mesmo
parametro e as mesmas quantidades reduzidas anteriores e substituindo o
valor de my e mp em destaque nas equagoes (2.44) e (2.45). Obtemos a

equacao

ptf= — %(ln [200511% (h+h; + oM +mg)])a (2.49)

1
— %(111 [2cosh i (h+hi + M —mg)])av

Jzpt J'Z Bt
2 4

(M? —m3) + [(M +ms)* + (M —ms)?] .

Chamando de () a soma dos dois ultimos termos da equagao anterior temos

(—Jz+ JZ)VM?* + (Jz+ J'2')m%  oM? +m%

@= 2(Jz + J'2') T2 ’ (2.:50)
logo,,
S E<ln [QCosh1 (h+hi+ oM +mg)])a (2.51)
Jz+ J2 2 t
- %(]n [QCOSh% (h+hi+oM —mg)])a + UTW + %m%

Tomaremos a magnetizacao uniforme como M = m + M, onde M, é

a solugao paramagnética dada pela equagao
1
M() = <tanh¥ (h -+ h,l + UMO)>CL’U s (252)
sendo assim substituiremos M na Eq. (2.47) de tal foma que

1 1
My+m = §<tanh¥ (h+ h; + Mo+ om +mg))ay (2.53)

1 1
+ §<tanh¥ (h+4 h; + oMy + om —mg))aw -

Denominando

1 1 1
ng(h+hi+aMo) ; a+=;(0m+mS) , af:;(am_mS)

40



e substituindo (2.52) no primeiro membro da Eq. (2.53) escrevemos
1
m + tanhY = 5 [tanh (T + a4 ) + tanh (T +a_)] , (2.54)
ou ainda
1 1
m=g [tanh (Y + a) — tanhY| + 3 [tanh (Y 4+ a_) — tanhY].  (2.55)
Designando

1
me =g [tanh (Y + a4 ) — tanhY] (2.56)

1
m- =g [tanh (Y 4+ a_) — tanhY], (2.57)

podemos expandir primeiramente m, no ponto a; = 0 da seguinte maneira:

1
m, = % sech® Y (om +mg) (2.58)
1
- o sech®Y tanhY (om + mg)?
1 o | 2 1 3
+ ﬁsech T _tanh T — 5} (om + myg)
= L oo [tant®r — 2 tanhr 4
57 S€C an 5 tan (om + myg)
L cech?t -t WY — 3 tan2T 4+ 2 5
+ o Sec _an — g tan +£ (om +mg)
. sech®Y -tanh‘r’T 4 tanh®Y + Ht nhY | (om + mg)®
216 _ 3 45" oS
1 [ 5 33 17
+ o sech® Y _tanh6T ~3 tanh*Y + EtanhQT - E] (om +mg)" ,
que na forma reduzida é escrita como
LS~ Au(om + mg)" (2.50)
my = = n . :
- 2 om + mg
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Considerando
T, = tanh" Y , (2.60)

podemos escrever os cinco primeiros coeficientes A,, a seguir:

1

Ay = —3 (T —1) , (2.61)
1
AQ == t_2 (Tg - T1> 5 (262)
Ay = — o (3T, — 4Ty + 1) (2.63)
3 — 343 4 2 ) :
1
Ay = 3 (375 — 515 + 2T4) (2.64)
[§

1

As = T (15T — 30Ty + 17T, — 2) . (2.65)

Obtendo m_ de forma analoga a m., podemos substuir esses resul-

tados na Eq. (2.55) e teremos

m— 2t i Ay [(om +mg)" + (om — ms)"] . (2.66)
2

n=1
Usando o mesmo processo aplicado para m, encontramos analogamente mg.

Portanto,

mg =5 _ Ay [(om+mg)" — (om —ms)"] . (2.67)



Podemos notar que m = f(mg) é uma fungao par que satisfaz as duas

equagoes anteriores, logo podemos supor que

m = Z apm3’ (2.68)
P=1

onde P é um inteiro. Vamos entao substituir (2.68) no segundo membro da

Eq. (2.66) colocando (mg)™ em evidéncia antes dos colchetes, isto é,

:%ZAnmg (JZaPm?gP 14 ) (UZapm?gp 1 > ](.2.69)
n=1

Designando

x = O'Z apmz (2.70)
obtemos a equacgao
]‘ - n n n
= §ZAnmS [(z+1)" + (z —1)"]. (2.71)

Se n for par, os termos impares da expressao (r + 1)" + (z — 1)" se anulam,

logo

n n n n 2 n 4 n n
(x4+1)"+(z—1)" =2 + x” + 4+ |,
0 2 4 n

n n n n 3 n 5 n n
(x+1)"+(xz—1)" =2 T+ x® + 4.+ x
1 3 5 n

Podemos utilizar a andlise anterior para desenvolvemos a somatdria
em n da Eq. (2.69), com n assumindo valores 1,2,34,---. Deste modo
podemos escrevé-la como

m = Amgy + Aom + Aomia® + 3 Asmixr + Asmiz®  (2.72)
+ Aym + 6 Aymea® + Aymert + 5 Aymix

+ 10 Asm2a® + Asmia® + AgmS +
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Lembramos que
o0
r=0 E apm?gpfl7
P=1
ou seja, T = oaymg+ caymi + oazmy +--- .
Apés a substituigdo de = da Eq. (2.72), igualamos a principio os

termos de segunda ordem (m?%) dessa equagao com os respectivos termos da

Eq. (2.68) obtendo

ayms = ocayAymz + Aym3 (2.73)
nesse caso
A
= 2.74
“ 1-— O'A1 ( )

[gualamos em seguida os termos de quarta ordem,
agmy = o Ajagmy + o> Aimy + 30 Azayme + Aymy, (2.75)

e obtemos

2A3 30A5A A
02+U23+ 4

Qg = . 2.76
2T -0 1-0A)  1-04 (2.76)
Por 1ltimo, igualamos os termos de sexta ordem,
asm% = oAjasmS + 20% Asaiaym® + 30 Azaym (2.77)
+ JSAgai’mg + 602A4a%mg + 50A2a1mg + A6mg ,
e calculamos ag;
204 A3 1003 A3 A 902 Ay A2
as = 2 B —+ 2 34 —+ 2 33 (278)
(1—0'141) (1—UA1) (1—0'141)
80'214%144 5 UA2A5 3UA3A4 A6

+ .
(1-04)®  (1-04) (1-04)° 1-04
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Repetindo o mesmo processo para mg temos

ms = Aimg+2Aymix + Agmi + Asmia? + 4 Aymia (2.79)

+ 4 AmExd + Asm3 + 10 Asma® + 10 Agm + -
ou seja,

(1 — Al) mg — (20’142(11 + Ag) mﬁ (280)

— (20A2&2+U2A3a%+145) mg+:O

Substituindo na equacao anterior os valores de a; e ao, calculamos os coefi-

cientes a, b e ¢ obtendo

a=1-— Al y (281)
20 A3
=—"—A 2.82
b O'Al —1 5 ( 8 )
(§]
c— 20‘314% o QO'QA%Ag 60'A2A4 A5 ' (283)

(0A; —1)%  (0A;—1)° o4 -1 -

Agora que determinamos os coeficientes de Landau (a, b e ¢) e en-
contramos a equacao para a energia livre de Helmholtz, passamos para a
proxima secao usando esses dados para a construcao do diagrama de fase do

modelo.

2.5 Resultados e Discussoes do Campo Médio

Podemos destacar trés pontos importantes a serem explorados no di-

agramas de fases campo externo H contra temperatura 7T
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e linha de transicao de fase de segunda ordem - para determinar o con-
junto de pontos que formam essa linha é necessario usar os coeficientes
de Landau. Para isso devemos descobrir quais sao os pares ordenados

(H;T) que satisfazem as condigoes: a =0 e b > 0;

e pontos tricriticos - esses pontos sao determinados usando as seguintes

condicoes: a =b=0ec > 0;

e linha de transicao de fase de primeira ordem - nesse caso usamos a
funcao energia livre de Helmholtz. Para isso construimos graficos da
energia livre f em fungao de mg (Fig. 2.3). Verificamos para quais
pares ordenados (H;T), f apresenta um minimo (ou méximo) central

(mg = 0) e pelo menos dois minimos (ou maximos) simétricos de modo

que f(mg) = f(=ms) = f(0).

-0,505 —

-0,51—

-0,515—

-0,52 | | |

Figura 2.3: energia livreem funcdo da magnetizacao staggered.
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A distribuicao de probabilidade trimodal para os campos magnéticos

aleatorios é definida como
P(h) = po(he) + (1= p) 5 (he— ha) 43 (b)) . (28)
onde P(h;) distribui os campos aleatérios da seguinte forma;
° %(1 — p) - para o campo aleatério apontar na direcao de ha;
° %(1 — p) - para o campo aleatério apontar na direcdo —h;
e p - para o campo aleatério assumir o valor zero;

Vemos, nesse caso, que cada spin é submetido a um campo aleatorio
h; = 0 ou h; = £h, com uma certa probabilidade. Dizemos entao que hy
denota um campo efetivo que caracteriza a amplitude do campo aleatorio
h; definido pelo modelo, e os sinais + ou - nos da a orientacao desse campo
(para cima ou para baixo respectivamente).

Para obtermos o efeito do campo aleatorio no diagrama de fases é pre-
ciso determinar a média sobre a desordem. No nosso caso o campo aleatério
aparece na funcao Tk cuja valor médio é

1
TK = <tcmhK¥ (h + hl + O'M0)> 3 (285)

av

sendo assim podemos desenvolver essa média da seguinte forma:

1
Tk = / P(h;) [tcmth (h+ h; + aMO)] dh; (2.86)

T = [ pS(hy) tanhKl(h+hi+aM0) dh; (2.87)
[ oo |
-
-/

N~ DN —

(1—p)d(h;+ ha) {tcmhK% (h+h; + UMO)] dh; .
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Nessa tltima equacao, a primeira integral é reduzida a apenas um

termo, que tem valor significativo quando d(h;) = 1, ou seja h; = 0, assim

/ p8(hi) £ (hs)dhs = pf(0) (2.88)

A segunda integral possuirda um termo nao nulo, porém isso ocorre quando
h; = ha e a terceira integral possuird o termo em que h; = —h,. Deste

modo, obtemos a seguinte expressao para Tk:

1
Tk = ptanth (h + oM,) (2.89)
1 1
+ 5 (1—p) tcmth (h+ha + oMy)
1 1
+ 5(1 —p)tcmth (h—hag+oM,) .

Nas segoes seguintes discutiremos varios diagramas de fase para al-

guns valores do parametro p.

2.5.1 Casop=0

Para o caso p = 0, a distribuicao de probabilidade trimodal para o
campo aleatorio torna-se bimodal. Podemos verificar isso substituindo p = 0

na Eq. (2.84) e teremos

P(hi) = 5 [6 (hi — ha) + 0 (hi + ha)] . (2.90)

N | —

Assim cada spin da rede pode experimentar um campo aleatorio hp com
probabilidade p = 1/2 de apontar para cima ou para baixo.

Apresentamos a seguir, os diagramas de fases do metamagneto nas
aproximacoes de Campo Médio, com p = 0 e campo aleatério no intervalo
[0; 1] para trés valores de € (0,7, 1 e 1,4). Neste trabalho, usamos figuras

planas na cor preta para representar os pontos tricriticos em Campo Médio.
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Figura 2.4: Campo magnético h contra temperatura t para p=0 e e=0,7.

15 : : : ‘ ‘
»»ha=0

Figura 2.5: Campo magnético h contra temperatura t para p = 0 e € = 1,

este diagrama foi obtido por Salinas et al. [20] e Weizenmann et al. [18].
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1,5 |

»»ha=0

I ** ha=0,25 1
AA ha=0,50
®® ha=0,75 -
=& ha=1,00

Figura 2.6: Campo magnético h contra temperatura t para p =0 e e = 1,4.

As Figs. 2.4, 2.5 e 2.6 mostram a existéncia dos trés aspectos cita-
dos anteriormente: ha linhas de transi¢ao de fase de primeira ordem (linhas
pontilhadas), linhas de segunda ordem (linhas continuas) e pontos tricriticos
(representados por figuras planas na cor preta). Essas linhas separam a fase
antiferromagnética da fase paramagnética (que ocorre em altas temperatu-
ras). Observe que usamos varios valores para o campo aleatéro (0 < hy < 1)

com probabilidade p = 0 e notamos:

e Quanto maior o valor de € mais longas sao as linhas de primeira ordem

e menores sao as linhas de segunda ordem.

e Os pontos tricriticos sofrem deslocamentos conforme a variacao de € e

também conforme a mudanca do campo aleatorio.

A maioria dessas observacoes sao esperadas uma vez que a variagao
do valor de € implica na variacao das interacoes J e J’) e como essas in-

teragoes estao imediatamente ligada ao comportamento dos spins na rede,
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fortes indicios apontavam para uma mudanca no diagrama de fases em que
cada e assume valores diferentes. A reentrancia, no entanto, é um fato exis-
tente em Campo Médio que aparece devido as competicoes entre as interacgoes
de troca e o campo magnético aleatério. Resta-nos saber, através da variacao
de ¢, se hd um ponto em que uma das linhas (primeira ou segunda ordem)

passa a nao mais existir, prevalecendo a outra.

6

% 02 04 06 08 1

Figura 2.7: Parametro € em funcao da temperatura tricritica Ty, com p =0

6hA:O.

No caso particular p = 0 e hy = 0, podemos analisar através da
Fig. 2.7 o comportamento dessas linhas. FKEssa figura mostra o valor da
temperatura T} (temperatura tricritica) para cada €. Esse valor indica que,
no diagrama de fase, a esquerda de T; ha linhas de primeira ordem e a direita
de T; ha linhas de segunda ordem. Somente em situagoes extremas esse fato
nao acontece (¢ = 0,02 e € = 5,5). Para ¢ = 0,02, encontramos T; =~ 0,

portanto a linha de segunda ordem terda um comprimento maximo quando
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p=20,hy =0ee=0,02. Para e = 5,5, encontramos T; = 0,94. A partir
desse valor de €, a linha de segunda ordem praticamente nao existe e a linha
de primeira ordem atingira o seu comprimento maximo. Esses resultados nos
levam a crer que para os demais casos (p =0 e 0 < hy < 1) existem outros

valores de € que determinam o comprimento maximo de uma dessas linhas.

2.5.2 Casop=0,5

Para o caso p = 0,5 consideramos trés valores de € (0,8; 1e1,4) com
diferentes campos aleatorios hs (0; 0,5e1). Notamos as mesmas observagoes
feitas para p = 0 e se aumentantarmos o valor de €, o ponto tricritico sofre um
deslocamento para direita (altas temperaturas) e na dire¢ao do eixo ¢ (baixos
campos). Esse aumento, verificado através Figs. 2.8, 2.9 e 2.10, favorece as
interagoes de segundos vizinhos (ferromagnéticas) e em conseqiiéncia disso

hé& uma destruicao gradativa da linha de segunda ordem.

1’2; ............. [ ]
I »»ha=0
AA ha=050
I mE o100
ho6 i
0,3 B
%

Figura 2.8: Campo magnético h contra temperatura t para p = 0,5 e e =0, 8.
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1.2- »»ha=0

; ............... »» ha: 0’50 |
Bl ha= 1’00
01974 .............. B

Figura 2.9: Campo magnético h contra temperatura t para p = 0,5 e e = 1.

1,21 »» ha=0
7 AANa=050
.................... Bl ha=1,00
09l :> .
hoel .
03 .
O0 1

Figura 2.10: Campo magnético h contra temperatura t parap = 0,5 e € = 1,4.

Na Fig. 2.11 mostramos como o metamagneto sujeito a campo aleatério

e campo uniforme se comporta segundo a variacao de €, pela andlise da lo-
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calizagao dos pontos tricriticos obtidos. Usamos dois casos particulares:
1. p=0,5com hy = 0;
2. p=20,5com hy =0,5.

O primeiro caso particular (p = 0,5 com hy = 0) corresponde ao
caso p = 0 com hy = 0. Essa informagao pode ser confirmada fazendo uma
andlise da Eq. (2.89) em termos da probabilidade e do campo aleatério. O
segundo caso particular apresenta um fato interessante: A partir de e = 3 a
linha de segunda ordem sofre uma diminuicao drastica e logo apds € = 5,7
ela praticamente nao existe. Nesse caso prevalece a linha de primeira ordem
em todo intervalo de [0; 0, 86]. Em relacao ao limite inferior de e encontramos
0,03, com esse valor a linha de primeira ordem tém comprimento nulo e a

linha de segunda ordem atinge o seu maximo.

8F | -

oha=0
vvha=0,5

| | | |
% 0.2 0.4 06 0.8 1

Figura 2.11: Parametro € versus temperatura tricritica Ty para p =0, 5.
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2.5.3 Caso puro: p=1

O caso puro ¢é aquele em que o metamagneto nao sente a agao do
campo aleatério, ou seja, qualquer valor atribuido a h4 nao modifica dia-
grama de fase (isso é valido quando néo variamos o valor de €). Também po-
demos dizer que esse caso corresponde ao caso particular p =0 com hy = 0.
Vejamos entao através da Fig. 2.12 o comportamento do metamagneto para

varios valores de € no caso puro.

»»e =005 7
*%e=0,70
AAec=0,80
¢6c =090
xxe=1,00 |
eec =120
mEe =140 7
vve=520 |

1 1,2 14

Figura 2.12: Campo magnético h contra temperatura t para p = 1 (caso puro)

e diversos valores de € (graficamente representado pela letra e).

O caso puro mostra claramente o que a Fig. 2.7 (p = 0e hy = 0)
retrata: existe um ponto (para um determinado €) em que a linha de primeira
ou segunda ordem atinge seu comprimento maximo. A Fig. 2.12 mostra qual
a localizacao aproximada desses dois pontos e mostra também uma posicao
diferente do ponto tricritico para cada e. Um detalhe interessante a ser

observado é que independente do valor € a linha de segunda ordem comeca
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sempre em t = 1, isso acontece porque o sistema é normalizado e s6 modifica
a posicao inicial dessa linha se houver uma variagao de hy com p # 1.
Estes sao os nossos principais resultados em campo médio para o

metamagneto.
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Capitulo 3

Metamagneto na presenca de
Campos Magnéticos Uniforme
e Aleatorio - Simulacoes de

Monte Carlo

Recentemente, campos magnéticos aleatérios tém sido considerado em
sistemas metamagnetos [18, 20, 23]. Inicialmente, nesses sistemas apenas a
competicao entre o ordenamento ferromagnético e antiferromagnético disper-
tava interesse, no entanto, a aplicacao simultanea de um campo magnético
uniforme e um campo aleatério caracteriza o aparecimento de um novo
fenomeno e um maior comportamento critico torna-se possivel. A partir
desse momento, passamos a investigar esse comportamento utilizando as si-
mulacoes de Monte Carlo para uma anélise completa do diagrama de fase do

metamagneto.
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3.1 Técnica do Modelo e da Simulacao

O nosso modelo consiste de um sistema metamagneto submetido a
acao de campos uniforme e aleatorio, o qual sera representado por duas sub-
redes equivalentes e interpenetrantes, juntas contendo N spins . As interacoes
entre spins primeiros vizinhos sdo antiferromagnéticas (J < 0) e entre spins
segundos vizinhos sao ferromagnéticas (J > 0).

O sistema a ser estudado é o metamagneto de Ising de spin 1/2 des-
crito pela Hamiltoniana

H=—> 1SS =Y JSiS; =Y (h—hi)S; (3.1)
(i.d) (i.k)

1
onde S; = +1, J; <0, Jo, > 0, h é o campo magnético aplicado ao sistema
e h; representa o campo aleatorio. Usaremos a distribuicao de probabilidade

bimodal para campo aleatério h; dada por

P(h;) = = [0(hi = ha) 4+ 0(h; + ha)] , (3.2)

1
2
onde hy4 é a intensidade do campo aleatdério que age sobre cada spin.

Para simular a rede do sistema metamagneto consideramos uma ma-
triz composta de L linhas e de L colunas, onde cada elemento dessa matriz
consiste de uma variavel de spin S que pode assumir valores £1. Usando a
notagao A(i,j) para denotar o spin no sitio (i,7), obtemos duas sub-redes
interagentes e interpenetrantes da seguinte maneira: se ¢ + j for par, o spin
pertence a sub-rede A, caso contrario, ele pertence a sub-rede B.

De acordo com o Algoritmo de Metropolis podemos escolher uma
configuracao aleatéria inicial, portanto fazemos isto sorteando um estado
inicial (£1) para cada spin com auxilio de um gerador de nimeros aleatérios.
Pode-se usar um gerador computacional no programa estabelecido ou usar o

proéprio gerador que a linguagem FORTRAN disponibiliza.
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O campo aleatério h; é um campo local que age individualmente sobre
cada spin com uma intensidade h4 cujo sentido é para cima ou para baixo.
Esse campo também estd associado a uma matriz de tamanho idéntico a
matriz que representa o metamagneto, sendo assim, novos sorteios devem
ser feitos para a criacao da matriz dos campos aleatorios locais. Como a
distribuicao de probabilidade desses campos é bimodal, metade dos spins
experimentam a um campo local +h,4 e a outra metade —h, distribuidos
aleatoriamente.

Antes de aplicarmos efetivamente o Método de Monte Carlo devemos
introduzir as condic¢oes de contorno, pois faremos sorteios para selecionar um
spin da rede e calcular a energia da configuracao antes e depois da inversao
desse spin. E importante que os seus primeiros e segundos vizinhos estejam
bem caracterizados para que nao haja erros no momento da andlise da in-
versao do estado desse spin, s6 assim podemos determinar com seguranca as

linhas de primeira e segunda ordem do metamagneto.

3.1.1 Determinacao da Linha de Primeira Ordem

A linha de primeira ordem pode ser determinada fazendo a anélise
do comportamento da magnetizacao staggered mg em fungao do campo
magnético uniforme h. Para isso necessitamos obter a magnetizacao de cada
sub-rede. Sendo m4 e mp as respectivas magnetizacoes por spin das sub-

redes A e B definidas como

1
ma = N Zai (3.3)



entao podemos obter a magnetizacao staggered da seguinte maneira:

s = TA=TE, (3.5)

onde N; e N, indicam respectivamente o nimero de spins das sub-redes A e
B.

O nosso sistema tem a principio 4 variaveis (¢,h,ha,€), onde € =
Jo/Ji. O que efetivamente fazemos é manter constante as duas ultimas para
obtermos o diagrama h x t. Se considerarmos que o conjunto de pontos desse
diagrama contenha os pares (t1, h1), (t2, ha), -+ ,(tn, hy), entdo para determi-
nar o valor das coordenadas de cada par, procedemos da seguinte maneira:
para a temperatura t;, por exemplo, construimos o diagrama mg x h (se-
melhante a Fig. 3.1) verificando se existe um valor de h a partir do qual a
magnetizacao staggered vai instantaneamente a zero [23]. Se isso acontecer
esse valor serd a coordenada hi, portanto temos ai o primeiro ponto do dia-
grama de fase h x t. Em seguida aplicamos o mesmo processo para to, t3 e
assim suscessivamente até obtermos o n-ésimo ponto desejado.

A Fig. 3.1 mostra duas curvas no plano mg x h cujo campo aleatorio
ha é nulo e e = 1. Uma delas, t = 1,75, nos revela um ponto da linha de
primeira ordem (de coordenadas (3,9; 1,75)), pois a partir de h = 3,9 a
magnetizagao staggered torna-se praticamente nula. Entretanto, nao pode-
mos dizer o mesmo em relacao a outra curva, pois para t = 3 o metamagneto
exibe uma magnetizacao staggered que cai suavemente com o aumento do
campo externo h.

Toda informagao contida na Fig. 3.1 somente é obtida quando o sis-
tema atinge o equilibrio, assim todo o processo usado no modelo de Ising
2D também é aplicado nesse modelo, ou seja, devemos efetuar N sorteios
de spins para que 1 passo de Monte Carlo seja estabelecido. Em cada sor-

teio devemos analisar a energia da configuracao antes e depois da inversao
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Figura 3.1: Magnetizacao staggered mg em fun¢ao do campo magnético h,

para hy =0 e e =1 com valores t = 1,75 e t = 3 para a temperatura.

do spin. Se a variagao da energia A’H for negativa, aceitamos a inversao,
caso contrario calculamos a probabilidade w = exp (—AH/t) e geramos um
nimero aleatorio r entre zero e 1. H4 uma segunda chance para aceitarmos
essa inversao, isso ocorrera se w > r.

Nosso sistema atinge o equilibrio apds 2 x 10° passos de Monte Carlo.
Em cada passo, a partir deste, colhemos uma amostra (mg) para adiciona-la
as magnetizacoes staggered dos passos seguintes, em seguida efetuarmos uma
média por passo de Monte carlo obtendo um valor mgg. Essa magnetizacao
é obtida para um determinado valor campo magnético (hg), portanto o par
(ho; mso) faz parte do diagrama mg x h. Dai por diante, consideramos novos
valores de h e determinamos novos valores de mg até que o diagrama esteja
completo. Ao final, obtemos através desse diagrama, apenas 1 ponto da linha

de primeira ordem, portanto o processo deve ser repetido pelo menos k vezes
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para que se possa obter k pontos dessa linha.

3.1.2 Determinacao da Linha de Segunda Ordem

Para obtermos os pontos que formam a linha de segunda ordem usa-

mos o cumulante de Binder de quarta-ordem definido por

4
m
3| (m2)’]
A
onde [- - -], = denota a média sobre as amostras e (- - - ) denota a média térmica.

Sendo assim, consideramos duas ou mais redes de comprimentos distintos e
determinamos para cada uma delas a curva Uy x t cujo valor de h fixado
chamaremos de hy. Plotamos essas curvas num mesmo diagrama (como o da
Fig. 3.2) e verificamos se hd um ponto de cruzamento dos cumulantes, caso
isso ocorra anotamos o valor da temperatura £y no ponto de interseccao das
curvas, ficando caracterizado Py (to; ho) como o primeiro ponto da linha de
segunda ordem [23] do diagrama de fases h x t.

Nesse modelo, as informacoes contidas em diagramas Uy, x ¢ sao ob-
tidas somente apds o estabelecimento do equilibrio e a analise feita para o
primeiro ponto serd extendida para outros pontos através da variagao do
campo externo h, assim podemos obter toda linha de segunda ordem. Veja-
mos entao através da Fig. 3.2 a variacao do cumulante de Binder de quarta
ordem em funcao da temperatura, com hy = 0, ¢ = 0,7, h = 0 e compri-
mento L da rede variando de 16 a 96. Observe que para h = 0 encontramos
to = 4,41 como a abiscissa do ponto de cruzamento dos cumulantes, sendo
assim o par ordenado (4,41; 0) pertence a linha de segunda ordem. Apds
coletarmos todos os pontos dessa linha e também da linha de primeira or-
dem, notamos que uma delas comeca no limite em que a outra termina, a

esse limite associamos um ponto designado como ponto tricritico.
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Figura 3.2: Cumulante de Binder de quarta ordem Up em func¢ao da tempe-

ratura t, para vdrios valores de L com campo aleatorio hy = 0, ¢ = 0,7 e

h=0.
3.2 Resultados e Discussoes

Temos nas Figs. 3.3, 3.4 e 3.5 o diagrama de fases do metamagneto
no plano do campo uniforme h versus temperatura ¢, para campos aleatdrios
ha = 0e hy = 0,5. Os diagramas mostram linhas de transicao de fase
de primeira ordem (linhas pontilhadas), linhas de segunda ordem (linhas
continuas) e os pontos tricriticos obtidos (circulo escuro). A Fig. 3.4 mostra
um diagrama obtido com ¢ = 1 cujas coordenadas dos pontos tricriticos
concordam com os da referéncia [23], pois para hy = 0 encontramos t =
2,5eh = 3,9 e para hy = 0,5 as coordenadas obtidas sao t = 2,4 e
h = 3,89. No caso da Fig. 3.3, ¢ = 0,7, encontramos para hy = 0 o
ponto tricritico representado pelo par ordenado (1,6; 3,95), e para hy = 0,5

obtivemos (1,5; 3,94). Na Fig. 3.5, ¢ = 1, 8, encontramos para hy = 0 o par
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ordenado (4,15; 3,88), e para hy = 0,5 temos o par (3,95; 3,87) indicando
as coordenadas do ponto tricritico obtido.

Em geral, a presente simulacao de Monte Carlo para um modelo me-
tamagneto submetido a agao de campo uniforme e de campo aleatorio mostra

diagramas de fase h x t com as seguintes caracteristicas:

e O aumento no valor do parametro € determina um aumento no com-

primento da linha de primeira ordem.

e Para cada € estabelecido encontramos um ponto tricritico (TCP) dife-
rente, de modo que a diminui¢ao no valor desse parametro implica num

deslocamento de TCP rumo ao eixo h.

Embora ainda nao determinamos os limites de existéncia das linhas
de primeira e segunda ordem segundo Monte Carlo, temos informagoes sufici-
entes para estabelecermos comparacgoes entre essa técnica e as aproximacoes

de campo médio, faremos isso no capitulo seguinte.

=—=ha=0 -~
A4ha=05

4
t

Figura 3.3: Campo magnético h versus temperatura t, para € = 0,7.
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Figura 3.4: Campo magnético h versus temperatura t, para ¢ = 1.

4
t

Figura 3.5: Campo magnético h versus temperatura t, para € = 1, 8.
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Capitulo 4

Conclusoes

Para verificarmos os pontos positivos dos dois métodos estudados
nesse trabalho (Campo médio e Monte Carlo), vamos fazer algumas com-
paragoes interessantes. No caso particular “p = 0, hy = 0 e e = 0,8
das aproximacoes de Campo Médio , obtemos um diagrama de fase (Fig.
4.1) idéntico ao caso € = 0,8 da Ref. [25], mostrando a existéncia de um
ponto tricritico cujas coordenadas (0,5834; 0,5967), linhas de primeira or-
dem (pontilhadas) e de segunda ordem (continuas). A referéncia citada
também utiliza a expansao de Landau para um modelo matamagneto fazendo
aproximacoes de Campo Médio, porém em sua abordagem é considerado um
modelo puro, ja no nosso caso temos o modelo de Ising em campo aleatorio,

por isso consideramos para efeitos comparativos, p =0 e hy = 0.

4.1 Principais Resultados de Campo Médio

Nesta secao fazemos um resumo dos principais resultados obtidos se-
gundo as aproximagoes de Campo Médio. Inicialmente, consideramos um

sistema metamagneto idealizado por uma rede cibica simples ou ainda por
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Figura 4.1: Campo magnético h contra temperatura t para p = 0, hy = 0
e e = 1,4. AF indica a fase antiferromagnética, P a fase paramagnética e

TCP o ponto tricritico.

uma rede quadrada. Usamos a Hamiltoniana
H=J> 88 —J> 8-> (H+H)S;, (4.1)
nn nnn i
onde J e J' acoplam respectivamente os spins primeiros vizinhos antiferro-
magneticamente e os segundos vizinhos ferromagneticamente. A competicao
entre J e J' existe e favorece o alinhamento antiparalelo dos spins de sub-
redes adjascentes e a introducao do campo aleatério aumenta ainda mais essa
competicao.

O campo aleatorio é governado pela distribuicao trimodal
1
P(h;) = po(hi) + 5(1 = p) [6 (hi = ha) + 0 (hi + ha)] (4.2)

de modo que para obtermos o efeito do campo aleatério no diagrama de fase,
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calculamos a média sobre a desordem, resultando em

1
Tx = ptanh™= (h+ oMy) (4.3)

t
1 1
+ §(l—p)tanhKZ(h—|—hA+aMo)
1 1
+ §(l—p)tanhK¥(h—hA+aMO) :

Fazendo uma anélise dos coeficientes de Landau a, b e ¢, obtemos
1. as linhas de segunda ordem, que implica em a =0 e b > 0.
2. os pontos tricriticos, com a =0, b=0e ¢ > 0.

Também obtemos linhas de transicao de fase de primeira ordem uti-
lizando a energia livre.
Os principais resultados, mostrados nas figs. 4.2 e 4.3, apresentam as

seguintes caracteristicas:

e Aumentando-se o valor do parametro €, nota-se um aumento no com-
primento da linha de primeira ordem e uma diminuicao da linha de

segunda ordem.

e Para cada € estabelecido encontramos um ponto tricritico (TCP) dife-
rente, de modo que a diminui¢ao no valor desse parametro implica num

deslocamento de TCP rumo ao eixo h.

e Para um determinado valor de €, o aumento da intensidade do campo
aleatdrio provoca o aparecimento do fenémeno denominado reentrancia,
isso ocorre em baixas temperaturas e campos suficientemente eleva-
dos, de modo que a partir de um certo valor do campo magnético h o

fenomeno deixa de estar presente no material.
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Figura 4.2: Campo magnético versus temperatura para p =0, ¢ = 0,7(a), e

e=1,4(b).
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Figura 4.3: Campo magnético versus temperatura para p = 0,5, € = 0, 8(a),

e e=1,4(b).
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4.2 Principais resultados de Monte Carlo

No capitulo anterior, obtemos linhas de transi¢ao de fase de primeira
e segunda ordem e pontos tricriticos para varios valores de € escolhidos.
Fizemos também uma abordagem mostrando o procedimento utilizado para
determinar as linhas de transicao de fase. No entanto, existem outros recursos
que podem ser usados para se obter a linha de segunda ordem. Um exemplo
é o calor especifico, pois o seu valor maximo determina a temperatura critica
obtida quando ¢é aplicado um campo externo ao metamagneto.

Para podermos efetuar uma comparacao entre os dois métodos discu-
tidos nesta dissertacao, consideramos o caso particular p = 0 da distribuicao
de probabilidade trimodal para o campo aleatorio usada em campo médio,
que equivale a distribuicao bimodal usada em Monte Carlo..

Destacamos a seguir os principais resultados obtidos pela aplicagao

do Método de Monte Carlo.

4 D.;«BA Hha:0 n 4 o . Hha:0 b
i +fa=05 B +afaz05
3 T ]
- 1ohg |
i T ]

| | | | | | | |

(a)% 2 v 5 (b)Y 2 £ 8

Figura 4.4: Campo magnético versus temperatura, e = 0,7(a), e e = 1,8(b).

O comportamento do metamagneto para diferentes valores de € nao
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muda muito, no entanto, se diminuirmos € drasticamente a tendéncia é que
nao haja mais linhas de primeira ordem, pois as interagoes ferromagnéticas

tornam-se praticamente nulas.

4.3 Comparacao entre as Aproximacoes de

Campo Médio e o Método de Monte Carlo

Entre as aproximacoes de Campo Médio e o Método de Monte Carlo

podem ser feitas algumas comparagoes qualitativas:

e Os dois métodos indicam a existéncia de pontos tricriticos, porém com

diferentes coordenadas quando o parametro € sofre variagoes.

e Nas situagoes aqui estudadas, mostramos que tanto nas aproximagoes
de Campo Médio quanto no Método de Monte Carlo, se € tende a
zero, a temperatura tricritica também tende a zero, o que leva a predo-
minancia da linha de segunda ordem no diagrama de fase do metamag-
neto, separando a fase antiferromagnética da fase paramagnética. Na
situacao extrema, € = 0 cuja probabilidade é bimodal, concluimos que
o material é antiferromagnético simples, ou seja, nao temos interagoes
ferromagnéticas atuando no sistema e nem linhas de primeira ordem.

A prova disso sao os diagramas mostrados nas Figs. 4.5 e 4.6.
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Figura 4.5: Diagrama de fases do metamagneto para hy =0 e € = 0, com pro-
babilidade bimodal para a distribuicao do campo aleatorio sequndo o Método

de Monte Carlo.

Figura 4.6: Diagrama de fases do metamagneto para hy = 0 e € = 0, com

probabilidade bimodal para a distribuicao do campo aleatorio seqgundo as apro-
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Em nosso estudo notamos que o tamanho da rede e até seu for-
mato (cubica ou quadrada) é irrelevante segundo as aproximagoes de Campo
Médio, pois embutimos as interagoes ferromagnéticas, as antiferromagnéticas
e a coordenacao da rede no parametro €. Nao podemos dizer o mesmo em
relacao Método de Monte Carlo pois os seus resultados mostram-se mais
precisos para redes maiores.

Vimos neste trabalho que as aproximagoes de Campo médio e o
Método de Monte Carlo sao instrumentos importantes no estudo de transicoes
de fase continuas e descontinuas. Quantitativamente, notamos uma certa
discrepancia entre os resultados obtidos pelas duas técnicas, por outro lado
vemos que qualitativamente os pontos abordados até entao mostram-se de
acordo.

Estamos seguros em relagao aos resultados obtidos, procuramos ini-
cialmente reproduzir os resultados dos outros autores. O Campo Médio,
por exemplo, foi utilizado por Salinas e por Weizenmamm, e nds consegui-
mos acompanhar toda a construcao do modelo metamagneto reproduzindo-o
para € = 1. Em seguida, com uma roupagem prépria construimos nosso mo-
delo implementando outros valores de € e novas probabilidades. O mesmo foi
feito em relagdo a Monte Carlo, onde tomamos como base a referéncia [23].

Seria interessante usar outras distribuicoes de probabidades nas apro-
ximagoes de Campo Médio quando variamos €. No caso do Método de Monte
Carlo, o fato do tempo ser o maior empecilio para a obtencao dos resultados
deixa a porta aberta para a realizagao de novas simulagoes considerando ou-
tros valores de €, para finalmente serem feitas novas comparagoes com outras

técnicas, tais como a aproximacao de pares e o grupo de Renormalizacao.
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Apeéendice A

Programa do Modelo de Ising

Bidimensional

P010:6:0.0.6'0.0.6.0.6.6.0.0.6.0.0.6.0.6.6.0.6.6.6.0.6 0.6 6.6.6.0.0.6 606 6..6.6.6.6 6.0
program ising2D

implicit double precision (a-h,m-z)

integer ip(128),im(128),EP,EA mp,n

double precision A(128,128)
'310,0/6'610.0.6:6'0.0.6.6'0.0.6.6'0.0.0.6.0.:0.0.6'.0.0.0.6'0:0.0.6.60.6.6.66.0.6..0.0.0.0
Write(*,*)’entre com o valor de L par (tamanho da rede)’
read(*,*)L
P'310/0/6'610.0:6'6:0.0.6'6'0.0.6.6'0.0.0.6'0.0.0.6'6.0.0.6.6'6.0.0.6'60.6.6.66.6.0 00000

do 400 T=0.6,5.,0.1

sms = 0.
sms2 = 0.
ses = 0.
ses2 = 0.

p:9.0.0.9,9.9.0:0.9.0,0.9.0.0.0.0.9,0,0,0.0.0.0.9.0.0,0.0.0.0.0.0.0.0.9,0.0.0.0.0,0,0.0.0.0.0.0.¢
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do 10 i=1,L

do 10 j=1,L
if(rand().le.0.5) then
A(ij)= 1.0

else

A(i,j)=-1.0

end if

10 continue
16:0:0:0.0.0:0.0.0.0:0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.¢
do 20 i=1,L

ip(i)=i+1

im(i)=i-1

20 continue

ip(L)=1

im(1)=L
0:0:0:0.0.0.9.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.¢
istart=20000

imesmax=30000

do 300 imcs=1,imcsmax
16'0:0:0:0.0:0.0:0.0.0.0:0.0.0.0.0.0.0:0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.¢
do 30 i=1, L*L

r=rand()

j=1+1*L*0.9999

r=rand()

k=1+1*L*0.9999

s=AGK)
BEA=-s*(A(j,im(k))+A(im(j) k) +A(ip(j) k) +A(j,ip(k)))

75



de=-2.*EA
if(de.le.0) then

Ajk)=-s

else
w=exp(-de/T)
r=rand()

if (w.ge.r) then
A(jk)=-s

endif

endif

30 continue

),0,0.0.0.0.0.0,0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.9.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.¢

if (imes.le.istart) GOTO 300

mp=0.
do 40 i=1, L
do 40 j=1, L

mp = mp + A(i, j)
40 continue
ms=abs (mp)

):9.9.0.9.9.0.0:0.9.0,0.9,0.0.0.9.9.0,0,0.0.0.0.9.0.0,0.0.0.0.0.0.0.0.0,0.0.0.0.0,0,0.0.0.0.0.0.¢

EP=0.
do 50 i=1, L
do 50 j=1, L

50 continue
es=abs(EP) /float(L*L)

):9.0.0.9.9.0.0:0.9.0,0.9.0.0.0.9.9.0,0,0.0.0.0.0.0.0,0.0,0.0.0.0.0.0.0,0.0.0.0.0,0,0.0.0.0.0.0.¢
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):0.9.0.0.9.9.0.9.0.0.90.0.0.9.0.9.9.0.9.9.0.9.90.9.0.0.9.9.0.90.90.0.90.0.0.90.0.0.90.0.0.9.0.0.0.0.0.¢
sSms = sms + ms

ms2 = ms*

ms
sms2 = sms2 + ms2

ses = ses + es

es2 = es*es

ses2 = ses2 + es2

300 continue
P'310:6/6'610.0:6'6:0.0.6'6'0.0:6.0'0.0.0.6'6.0.0.6'6:0.0.6.6:6.0.0.6 610,06 60.0.6 0.0.0.0.0
n = imesmax - istart

mms = sms / float (n)

mms2 = sms2 / float (n)

mes = ses / float (n)

mes2 = ses2 / float (n)

xv = (abs (mms2 - mms*mms)) / (T*L*L)

cv = (abs (mes2 - mes*mes)) /(T*T*L*L)
P'310/0/6'610.0:6'60.0.6''0.0.6.6'0.0.0.6'0.0.0.6'6.0.0.6.6'0.0.6.6'60.6.6.66.0.6 00000
write(9,%)T,xv

write(10,%)T,cv

400 continue

stop

end

p:9.0.0.9.9.9.0:0.9.0,0.9.0.0.0.0.0,0,0.0.0.0.0.0.0.0,0.0.0.0.0.0.0.0.0,0.0.0.0.0,0,0.0.0.0.0.0.¢

Ao final temos calculado a susceptibilidade (xv) e o calor especifico (cv)

para cada temperatura do Modelo de Ising 2D.
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