" Instituto de
Fisica

Instituto de Fisica (UFMT)

DISSERTACAO DE MESTRADO 2010

Simulacoes de Monte Carlo no Modelo de Baxter-Wu
Spin-1

Lucas Nunes Jorge

Orientador:

Prof. Dr. Paulo Henrique Lana Martins

— Setembro de 2010 —



Livros Gratis

http://www.livrosgratis.com.br

Milhares de livros gratis para download.



Lucas Nunes Jorge

Simulagoes de Monte Carlo no Modelo de Baxter-Wu

Dissertacao apresentada ao Curso de Pos-
Graduacao em Fisica da Universidade Fede-
ral de Mato Grosso como parte dos requisitos

necessarios para a o exame de qualificacao.

Orientador:
Prof. Dr. Paulo Henrique Lana Martins

Cuiaba-MT
— Setembro de 2010 —



A Deus e aos meus pais Carlos Jorge e Denise Jorge e meus irmaos Thiago
e Rafael e sua esposa Angélica Jorge e a minha esposa Samdra Jorge, pois

nao teria chegado tao longe sem o amor incondicional de minha familia.



“Ele ¢ 0 que esta assentado sobre o globo da Terra]...| |...] é Ele o que estende

0s céus como cortina, e os desenrola como tenda, para neles habitar.”

Isafas 40:22 - 200 anos antes de Pitagoras postular que a Terra era re-
donda.



Agradecimentos

Agradeco e dedico este trabalho primeiramente ao Senhor nosso Deus por
toda a paciéncia e misericordia que tem tido comigo e por ter dado-me forgas
para chegar até aqui. Agradeco também a toda minha familia pela paciéncia
e compreensao, ao professor Paulo pela paciéncia, dedicacao e atengao, que
sempre me orientou e me aconselhou durante esta fase tao importante da
minha vida e agradeco aos meus bons amigos que sempre estiveram comigo

neste mestrado.



Resumo

Dentre os varios modelos de spin utilizados para descrever sistemas mag-
néticos, aquele conhecido por Baxter-Wu é particularmente interessante por
considerar interagoes entre tripletos. Dessa forma, o modelo nao apresenta
simetria de inversao dos spins, como ocorre nos modelos mais conhecidos
(Ising, Heisenberg etc). Inicialmente proposto por Woods e Griffiths em
1972, foi resolvido exatamente por Baxter e Wu em 1973 para o caso de
spin-1/2. Considerando spin-1, em que as variaveis de spin podem assumir
os valores +1, -1 ou 0, podemos incluir ainda um termo de campo cristalino.
Neste modelo mais completo, temos solucao exata apenas para alguns casos
limites. Os resultados encontrados na literatura mostram que o diagrama de
fases deste modelo é bastante interessante, apresentando linhas de transicoes
de primeira e segunda ordem. Espera-se que haja um ponto multicritico,
cuja localizacao nao estd muito bem definida. Neste trabalho, realizamos
simulag¢oes computacionais (utilizando a conhecida técnica de Monte Carlo)
para obter a multicriticalidade do modelo.

Palavras-chave: Modelo de Baxter-Wu, Multicriticalidade, Monte Carlo..

Areas do conhecimento: Matéria Condensada, Mecanica Quantica e Fi-

sica Estatistica.



Abstract

Among the various models used to describe spin magnetic systems, one
known by Baxter-Wu is particularly interesting considering interactions between
triplets. Thus, the model has no inversion symmetry of the spins, as in most
known models (Ising, Heisenberg, etc.). Initially proposed by Woods and
Griffiths in 1972, was solved exactly by Baxter and Wu in 1973 for the case
of spin-1 / 2. Whereas spin-1, where the spin variables can take values +1, 0
or -1, we can also include a term crystal field. In this more complete model,
we have the exact solution only for some limiting cases. The findings in the
literature show that the phase diagram of this model is very interesting as
lines of transitions of first and second order. It is expected that there is a
multicriteria point, whose location is not very well defined. We carried out
computer simulations (using the known Monte Carlo technique) to obtain
the multicriticalidade model.

Keywords: Baxter-Wu Model , Multicriticalidade, Monte Carlo.

Knowledge Areas: Condensed Matter, Quantum Mechanics and Solid
State Physics.
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Capitulo 1

Introducao

As transicoes de fases sao observadas desde o final do século XIX, com o
trabalho experimental de Andrews em 1869 que estudou o fenomeno da opa-
lescéncia critica e de van der Walls, que quatro anos mais tarde caracterizou
a transicao de fases entre as fases liquida e gasosa em fluidos. Nas transicoes
ferromagnéticas temos a abordagem de Curie-Weiss e mais a frente, Landau
introduziu o conceito de parametro de ordem e formulou uma expressao para
o potencial termodinamico, o qual era escrito como uma série de poténcias.
Apébs o século XX houve um aprofundamento no estudo de fenémenos cri-
ticos e das transicoes de fases, com a introducao dos expoentes criticos, os
quais caracterizam grandezas termodinamicas de interesse fisico nas proxi-
midades das regioes criticas. A forma como o ferromagnetismo de momentos
localizados foi tratado por Ernest Ising foi a precursora para o estudo e ca-
racterizacao de sistemas magnéticos. Como modelo inicial, o Modelo de Ising
tratava da transicao de fases que ocorre em um ferromagneto simples cujas
interacoes entre os momentos magnéticos, ou spins, ocorrem aos pares cuja
solugao exata para uma rede cristalina com campo externo nulo foi dada por
Onsager em 1944. Em nosso trabalho abordamos o Modelo de Baxter-Wu
(BW), onde, neste modelo as interagoes entre os spins ocorrem em tripletos,
a solucdo exata para o caso spin-1/2 foi obtida por Woods e Griffths em
1972. O problema apresentado no BW Spin-1, e que motivou este trabalho
é que o referido modelo apresenta uma multicriticalidade envolvendo possi-

velmente um ponto pentacritico, o qual nao é muito bem definido, assim, o
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objetivo deste trabalho é realizar simulacoes de Monte Carlo no modelo BW
spin-1 utilizando o algoritmo de Metropolis e a teoria de escala de tamanho
finito para célcular grandezas fisicas importantes tais como magnetizacao,
cumulantes de quarta ordem, calor especifico, entre outras para caracterizar
o modelo em questao e obter o ponto pentacritico. Além disso utiliza-se a teo-
ria de escala de transicoes de fase para obter o ponto pentacritico. O avango
das simulacoes computacionais possibilitou o estudo de sitemas complexos
que sao dificeis de serem resolvidos exatamente. Elas corroboram resultados
experimentais e também ajudam na interpretagao de dados.

O nosso objetivo neste trabalho é utilizar as simulagoes de Monte Carlo
para estudar a multicriticalidade no modelo de Baxter-Wu spin-1.

No segundo capitulo desta dissertacao falamos sobre o método de Monte
Carlo onde abordamos os assuntos referentes a amostragem de grandezas fisi-
cas. Alguns temas, como amostragem por importancia, processos de Markov,
técnica do histograma simples e Algoritmo de Metropolis sao discutidos.

No capitulo 3 abordamos as transi¢oes de fases e fenomenos criticos bem
como a teoria de escala de tamanho finito.

O capitulo 4 trata dos modelos magnéticos. O modelo de Ising foi inserido
devido a sua razao historica sendo o modelo pioneiro na descricao da transicao
de fases em um sistema magnético e falamos também sobre o modelo de
Baxter-Wu que é o modelo alvo do nosso trabalho.

O quinto capitulo aborda os resultados obtidos nas simulacoes e no tltimo
capitulo temos as consideracoes finais e as perspectivas de continuagao do
trabalho.




Capitulo 2

O Método Monte Carlo

Introducao

A simulacao computacional vem se tornando cada vez mais essencial para
o estudo de sistemas fisicos. Uma das razoes é que os modelos tedricos
dos sistemas fisicos sao cada vez mais sofisticados, mais realistas e também
mais complexos dificultando a obtencao de solugoes exatas. Nas simulagoes
avaliam-se as grandezas fisicas de interesse dos sistemas, no entanto, em
alguns casos, nao se resolve explicitamente as equagoes que as descrevem.
Os métodos computacionais mais utilizados sao a Dinamica Molecular
(DM) e o Monte Carlo (MC). O primeiro esté associado a situagoes de carater
deterministico via integracao direta das equacgoes de movimento do sistema,
a0 passo que o segundo tem como caracteristica ser um método estocastico,
ou seja, nao deterministico, onde obtemos os valores esperados das grandezas
fisicas do sistema a partir das probabilidades das configuracoes do préprio
sistema. O objetivo do método de Monte Carlo é obter grandezas apartir de
meédias probabilisticas em situacoes onde é dificil, ou impossivel, obter resul-
tados de formas analitica, como é o caso do modelo de Ising tridimensional

entre outros.
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2.1 Amostragem de Grandezas Fisicas

As simulagoes de MC sdo comumente utilizadas para calcular valores es-
perados (Q)) de quantidades observaveis () tais como energia interna ou a
magnetizacdo de um sistema termodinamico. Para uma quantidade @), que
pode variar no tempo, podemos escrever o seu valor esperado apartir dos

valores em cada um dos estados m (Q,,):
(@Q) =) Quwn(t) (2.1)

onde w,,(t) denota um conjunto de pesos que representam a probabilidade do
sistema estar em um estado m num instante t e (),,, é o valor do observavel
() quando o sistema se encontra no estado m.

Podemos escrever também uma equagao que representa a evolucao tem-
poral de w(t),, em termos de P(m — [), que é a probabilidade de transigdo
de um estado inicial m para um estado final [ definindo P(m — [)dt como
a probabilidade do sistema passar de um estado m para um estado [ em um
intervalo de tempo df. Assim temos a equacdo mestra para a evolucao de
w(t)m em termos de P(m — ).

dw, (t)

5 = > P = m) = wn(t)P(m — D) (2.2)

No segundo membro, o termo da esquerda representa a transicao do estado
[ para o estado m, e o termo da direita representa a transicao de m para

outros estados. As probabilidades w,,(t) devem obedecer a condigao de que:

D wm(t) =1 (2.3)

Note que a equacdo (2.1) contém informagoes sobre os valores esperados
reais que podem ser obtidos em medidas experimentais.

Se tivermos um sistema onde os dois termos no lado direito da equacao
(2.2) se cancelam para todo o m, o termo dw,,/dt torna-se nulo, por conse-
guinte os pesos da probabilidade do sistema estar no estado m (w,) serdo

constantes pelo resto do tempo. Este estado é chamado estado estacitondrio
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e a escolha:

wi(t)P(l — m) = wp(t)P(m — 1) (2.4)

representa a condicao do balanco detalhado. Um sistema estacionario que
satisfaca a condicao do balango detalhado é dito em equilibrio. Os valores
que 0s pesos wy, assumem ao longo do resto do tempo no equilibrio sao
chamados de probabilidades de ocupagdo de equilibrio |1] e, para um estado

qualquer m, sao dados por:

Pm = lim wy, (1) (2.5)

t—o0
Gibbs em 1902 [4] demonstrou pelo ensemble canénico que para um sis-
tema em equilibrio térmico com um reservatorio a temperatura absoluta 7T,

as probabilidades de ocupacgao sao dadas por:

o—Em/kT

e = (2.6)

onde FE,, ¢ a energia do estado m e k ¢ a constante de Boltzmann que é
dada por 1,38 x 10723JK !, Podemos usar a nota¢ao abreviada 3 = 1/kT

e também utilizar uma constante de normalizagao Z que é definida como:

Z =Y e n (2.7)
m
Portanto a equacao para probabilidade p,, torna-se:

P = e 05 (2.8)

A equacao acima é chamada de funcao de distribuicao de Boltzmann e

o termo Z é mais conhecido como funcao de particio e estd associado a
normalizagao da probabilidade p,,. Portanto, as equacgoes (2.1), (2.4) e (2.6)
nos fornecem subsidios para estimar o valor esperado (()) para um sistema

em equilibio:

<Q> = Z QmPm (29)
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logo

(@) = % > Qe Fm (2.10)

Um dos problemas encontrado nas simulacoes reside no fato de que o
nimero de estados de um sistema termodinamico ¢ muito maior grande,
assim, uma das dificuldades é mensurar um conjunto de configuragoes de
modo a obtermos bons resultados para uma dada grandeza Q.

Um dos meios possiveis para realizarmos tal medida pode ser feito da
seguinte maneira: em vez de tomarmos todas as configuracoes possiveis,
podemos realizar a simulacao considerando apenas as configuragoes mais im-
portantes, ou mais provaveis, onde cada estado do sistema pode ser escolhido
com uma probabilidade proporcional ao peso de Boltzmann. Este método é
conhecido como “Importance Sampling” |1, 2].

Para uma dada grandeza (), seu valor médio pode ser calculado como:

o Zm e_ﬁE'm

Escolhendo um subconjunto com M estados (p1, ft2, ...fiar) 0 calculo do

(@) (2.11)

valor esperado (@) se reduz a uma média aritmética simples sobre os M
estados escolhidos:

1 M
Qu =7 2 Q. (2.12)

No entanto para que a média (), forneca estados de acordo com a dis-
tribuicdo de Boltzmann (equacdo 2.2) utiliza-se o processo de Markov. O
processo markoviano consiste em gerar de modo aleatorio um novo estado v
a partir de um estado inicial y de acordo com a probabilidade de transicao
P(p — v). A energia dos estados p e v sdo respectivamente £, e E, e a

probabilidade de transicao deve satisfazer as seguintes condicoes:
e nao varia com o tempo;
e depende somente dos estados e v e nao dos estados anteriores;

e 0 processo deve evoluir de modo que obedeca a condi¢ao de ergodi-

cidade. A condicao ergodica impoe que um determinado estado seja
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alcancado, a partir de um estado inicial, para um longo tempo compu-

tacional.

e a condicao de equilibrio deve ser dada pela relacao

P,P(u—v)=P,Pv— p (2.13)

que afirma que apoés certa quantidade de transicoes obteremos uma situacao
de equilibrio.

Para que a distribuicao de probabilidades seja uma distribuicao de Boltz-
mann deve-se escolher P, e P, como pesos de Boltzmann(equacao 3.2). Desta
forma a equacgao do balanco detalhado resulta em:

Pp—v) —B(Ey—Ey,)

=€

o o) (2.14)

Note que 2.13 garante as condigoes ergodicas e a distribuicao de Boltz-

mann no equilibrio.

2.1.1 Algoritmo de Metropolis

Desenvolvido por Nicolas Metropolis et al em 1953, o algoritmo de Me-
tropolis [3] foi introduzido inicialmente em um artigo sobre simulacoes de
uma esfera rigida de gases. O referido algoritmo é um dos mais famosos em
simulagoes de MC por fornecer uma amostragem satisfatéria de determina-
das grandezas fisicas em muitos dos modelos tedricos e também por ser de
facil implementacao nas simulagoes.

O algoritmo de Metropolis possibilita gerar configuracoes de acordo com
a distribui¢do de Boltzmann [2] de modo que para gerar um novo estado v
partimos de um estado anterior u, e, através de um processo markoviano
e que obedeca a condicdao do balanco detalhado, sao geradas configuragoes
subsequentes com uma probabilidade de transicao entre os estados u e v.
Esta probabilidade de transicao depende da diferenca entre energias dos res-
pectivos estados. Se o novo estado do sistema tiver menor energia, ou seja,
tiver uma variacao de energia AF = F, — E, negativa, aceita-se a nova con-

figuracao com probabilidade igual a 1, caso contrario, esta nova configuracao
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é aceita com com uma probabilidade proporcional a e #AF,

Portanto a probabilidade de transicao de um estado p para um estado v

pode ser escrita da seguinte maneira:

e PAE s E,>E,

(2.15)
1 se E,<E,

P(u—>V)={

Um modelo para implementagao deste algoritmo é descrito a seguir|5]:

(1) Definimos um estado inicial para o sistema de spins;

(2) Escolhemos um sitio i qualquer da rede;

(3) Caso haja a inversao do spin, calcula-se a variagdo de energia AFE
ocorrida;

(4) Geramos um numero aleatorio r distribuido no intervalo [0, 1];

(5) Ser < e PAE trocamos o sinal do spin i. Se ndo, mantemos a mesma
configuracao.

A cada N sitios escolhidos considera-se um passo de Monte Carlo. A cada
passo sao avaliadas as quantidades de interesse e ap6s muitos passos toma-
se uma média sobre esses valores. Neste trabalho utilizamos o algoritmo
de Metropolis para o calculo das magnetizacoes da rede, os valores médios
da energia, o calor especifico, os cumulantes da energia e do parametro de

ordem.

2.1.2 O Método do Histograma

O Método do histograma é uma técnica que permite fazer uma simulagao
de Monte Carlo a uma dada temperatura e extrapolar os resultados para
temperaturas proximas a temperatura simulada. Este método é baseado nas
ideias de Valleau e Card [6] que foram publicadas em 1972 e foi aplicada
aos fenomenos criticos por Dickman e Shieve [7] e também por Ferrenberg e
Swendsen [8].

Considere uma Simulagao de Monte Carlo cujas configuracoes sao geradas

de acordo com a distribuicao:

Pay(m) = ———e M (2.16)
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a qual representa a probabilidade de obter a configuracao m a temperatura

Bo. Escrevendo a expressao acima em termos da energia temos:

P, (E) = %W(E)e_ﬁﬁ (2.17)

onde W(E) é a densidade de estados com energia m:

W(E) = Z5E,H(m) (2.18)

W (FE) depende apenas da estrutura do espago de fases, ou seja, independe
da temperatura. O valor médio de uma grandeza () é dado pela expressao

(2.10), que neste caso torna-se:
1
(@) = mz QW (E)e~oFm (2.19)
B

Suponha que H(FE) seja o espectro (histograma) de energia, obtido atra-
vés de um numero finito de medidas Ny;cs. H(E) é, portanto, o ntimero
de vezes que os estados de energia F aparecem durante a simulacao. A ra-

780 H(FE)/Nycs fornece uma estimativa da distribuigdo expressa por (2.16).

Logo:
H(E) 1 _
~ Py (E) = ——=<W(E)e P 2.20
Vaos = F(B) = 7 W(E) (2.20)
temos portanto
H(E
W(E) = ()Z(ﬁo)eﬁoEm (2.21)
Nues

Quando Njy;cs — 00 a relagao acima torna-se uma igualdade.
Uma distribuicao de energias para uma dada temperatura ligeiramente

diferente 3 é escrita como:

1
_Z_ﬁW

Substituindo a expressdo para W (F) na equagao acima temos:

Z(Po) H(E) (5-po)E
(B) Nucs

Py(E) (E)e PE (2.22)

(2.23)

N
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Sendo
=Y W(E)e " (2.24)
E
Substituindo a expressdo para W (FE) na equacao acima resulta:
H(E
~> ) Z(By)e” P=P0E (2.25)
— Nucs
e
H(E)e™F=P)E 2.26
NMCS Z (2.26)
Entao substituindo a expressdo acima em (2.21) resulta em:
H(E)el—ABE]
Po(E) ~ B (2.27)

5= H(E)el-2%

onde A3 = (3 — [Sy.

A equagao (2.26) é a equagao fundamental da técnica do histograma a

qual permite realizar medidas de um dado observavel @), feitas durante uma

simulagao de Monte Carlo a uma temperatura (3, e extrair dessas medidas

uma estimativa do valor esperado de () a uma temperatura diferente 3, no

entanto uma das limitacoes desta técnica é que o intervalo AS nao deve ser

muito grande.




Capitulo 3

Transicoes de Fase e Teoria de

Escala de Tamanho Finito

Introducao

Transi¢oes de fase sao comuns em varios tipos de sistemas macroscopicos
como por exemplo, em ligas metélicas, materiais magnéticos, fuidos, entre
outros. Elas sao observadas desde o final do século XIX, muito embora so-
mente depois de 1970 houve um refinamento de sua teoria. Os fendmenos
criticos sao um objeto interessante de estudo devido a singularidades que
alguns sistemas exibem durante as transicoes de fase. Podemos citar por
exemplo um material ferromagnético que perde a sua magnetizacao ao atin-
gir a temperatura de Curie, ou a opalescéncia critica, onde ocorre grandes
flutuagoes no indice de refracao de misturas fluidas binarias, como o hexanol

e 0 metano.

3.1 Transicao de Fase e Fenomenos Criticos

Segundo Ehrenfest as transicoes de fase sao classificadas de acordo com a
descontinuidade na derivada de menor ordem da energia livre. Deste modo, se
a descontinuidade for na primeira derivada temos uma transicao de primeira
ordem. Caso a descontinuidade seja na segunda derivada temos uma transi-

cao de segunda ordem. Uma classificagao mais moderna separa as transi¢oes
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em continuas, que correspondem as transi¢coes de segunda ordem quando o
calor latente e a variacao do parametro de ordem se anulam, e em desconti-
nuas, que corresponde as transicoes de primeira ordem que apresentam calor
latente nao nulo e variacao descontinua no parametro de ordem.

Um sistema cuja anéalise é interessante ¢ um ferromagneto uniaxial sim-
ples, que é um sistema simétrico. Definimos as magnetizacdes de um ferro-
magneto como ferro-1 (“spins ordenados para cima”) e ferro-2 (“spins orde-
nados para baixo”). No diagrama de fases temos o campo externo aplicado

H versus a temperatura 7.

H
Fase “Ferro — 1"

|

Fase “Ferro — 2°

Figura 3.1: Diagrama de fases para um ferromagneto uniaxial simples H xT'.
A linha de coexisténcia entre as fases ferro-1 e ferro-2 é dada por H = 0 e
em T < T,

A campo externo nulo (H = 0), temos uma temperatura critica T, acima
da qual ndo ha magnetizacdo (M = 0) portanto uma fase mais simétrica e
abaixo de T, temos uma linha de coexisténcia entre as fases ferro-1 e ferro-2,
ou seja, abaixo de T, ha uma quebra de simetria no sistema, o que caracteriza
uma transicao de segunda ordem. Ao longo da curva de coexisténcia (H =
0,7 < T,) as fases ordenadas ferro-1 e ferro-2 possuem a mesma energia
livre, as suas magnetizagoes espontaneas sao iguais em modulo, acima de T,
o ferromagneto perde a sua magnetizacao espontanea.

Note que a magnetizacao M estd associada & quebra espontanea de si-
metria do sistema. Grandezas fisicas desse tipo sao chamadas de pardmetro
de ordem|9]. O conceito de parametro de ordem foi introduzido por Landau:
parametros de ordem sao grandezas que estao associadas a simetria do sis-

tema, no caso de um ferromagneto o parametro de ordem é a magnetizacao do
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Ma

Parametro de Ordem

Figura 3.2: Magnetizagao espontanea versus temperatura para um ferromag-
neto uniaxial simples.

sistema. Portanto podemos dizer que, para um ferromagneto uniaxial temos
uma temperatura critica acima da qual ha uma fase simétrica e abaixo da
mesma ha uma quebra espontanea de simetria do sistema, pois o parametro

de ordem é diferente de zero.

3.1.1 Expoentes Criticos

N

O estudo de fendémenos criticos concerne & compreensao do comporta-
mento de grandezas termodinamicas nas proximidades do ponto critico. Gran-
dezas relevantes sao os ditos expoentes criticos, os quais sao definidos como:
a, 3,7,0,n e v. Os expoentes criticos descrevem o comportamento de uma

uma funcao geral f(t):

t=—— (3.1)

onde t é uma variavel adimensional que nos fornece a “distancia” em relacao
ao ponto critico.

Uma caracteristica importante é que os valores dos expoentes criticos
de um modelo sao independentes de alguns parametros tais como a energia
de interacao J entre os primeiros vizinhos no modelo de Ising por exemplo.
Somente propriedades relativamente “fortes”, como a dimensionalidade da
rede, ou o niimero de dimensoes do parametro de ordem afetam os expoentes
criticos.

O conjunto de expoentes criticos nos leva a uma classe de universalidade.
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Todos os modelos que pertencem a uma mesma, classe de universalidade pos-
suem os mesmos expoentes criticos.

Nas proximidades do ponto critico determinadas grandezas termodina-
micas possuem um comportamento singular, de modo que essas grandezas
sao muito bem descritas por leis de poténcia. Por exemplo, para descrever
um ferromagneto, na auséncia de um campo externo H, consideramos que a

magnetizacao espontanea se anule da seguinte forma
M ~ (=t)", (3.2)

que a susceptibilidade magnética, a campo nulo, possua comportamento di-
vergente de acordo com
X ~t" (3.3)

e que ao longo da isoterma critica, a magnetizacao m e o campo externo H

estejam relacionados do seguinte modo:
m~ HY t=0 (3.4)

Observa-se experimentalmente que o calor especifico C' exibe o seguinte

comportamento:

O~ [t (3.5)

O comprimento de correlacao de um sistema magnético diverge com:
&~ [t (3.6)

Sistemas fisicos diferentes, mas que possuem os mesmos expoentes criti-
cos pertencem a mesma classe de universalidade, por exemplo o modelo aqui
estudado, chamado de Baxter-Wu, pertence & mesma classe de universali-
dade do modelo de Potts 4-estados [11]. Outro ponto importante para os
expoentes criticos reside no fato de que esses expoentes estao relacionados

entre si obedecendo a relacoes de superescala:

a+20+~v=2 Relacdo de Rushbrooke (3.7)
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a+ 3(6+1) =2 Relagao de Griffths (3.8)
v=06(6 —1) Relacdo de Widom (3.9)
dv =2 —a Relacao de Josephson (3.10)

3.2 Teoria de Escala de Tamanho Finito

A Teoria de Escala de Tamanho Finito (Finite Size Scaling Theory) é
um método que nos permite calcular grandezas termodinamicas no limite
termodinamico a partir do estudo de sistemas com tamanho finito.

Vimos que o comprimento de correlacao escala com a temperatura de

acordo com a expressao (3.6):
§~ [t

e que a susceptibilidade se comporta conforme a equagao (3.3):
X ~t

Podemos escrever uma relacao entre o comprimento de correlagao e a

susceptibilidade eliminado ¢ nas expressoes acima:
x ~ Y (3.11)
Analogamente, para o calor especifico e para a magnetizacao:

o~ £ (3.12)

m o~ £ (3.13)

Nas simulagoes trabalhamos na verdade com sistemas finitos, e o com-

primento de correlacao & é limitado pelo tamanho L do sistema. Para um
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determinado L, associamos uma temperatura pseudocritica T, onde

T~ L (3.14)

Assim, relacionando a equacdo acima com as equagoes (3.11)-(3.13) re-
sulta:

X~ L (3.15)
¢~ LoV (3.16)
m o~ L7 (3.17)

Podemos definir uma funcao em que haja termos referentes a £ e y e que

contenha a dependéncia em L:

X =& x0(L/€) (3.18)

o termo Yo ¢ uma funcao adimensional com uma tnica variavel que possui

as seguintes propriedades

Xo = constante quando z >>1 (3.19)
e
Xo ~ 27" quando x — 0 (3.20)
onde
x=LJ¢E. (3.21)

Vamos reorganizar a equacao (3.18) de modo que se tenha de forma explicita

uma dependéncia em L. Definimos uma outra variavel, também adimensional

X(@) = 27" xo(2") (3.22)
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isolando o termo xo(z") temos:
Xo(z¥) = X(z)x" (3.23)

Substituindo a equacdo acima na expressao para a susceptibilidade re-
sulta:
X = &R (x)a (3.24)

mas, x = L/&, ou seja, &Y - a7V = [V
Portanto temos uma expressao que representa a dependéncia da suscep-

tibilidade magnética com o tamanho L da rede:

x =L""%(x) (3.25)

usando a equagao (3.6) temos finalmente:

xo(t) = LV (LYY) (3.26)

A equacao acima representa o comportamento da susceptibilidade magnética

em sistemas com tamanho finito, onde
=LYt (3.27)

No entanto ha o termo x(z) que nao é totalmente descrito. x(x) é co-
nhecida como func¢ao de escala da susceptibilidade magnética. A funcao de

escala nos diz que
X(z) = 27 7(2")"" = constante quando x — 0 (3.28)

ou seja, com L/§ — 0. Portanto x é finito nas proximidades do ponto cri-
tico. Outro fato importante é que toda a dependéncia em L de y é exibida
explicitamente na equacdo (3.24) pois a fungao de escala ndo contém qual-
quer dependéncia em L, isto resulta que x(x) terd sempre o mesmo valor
independente do tamanho do sistema.

De modo anélogo, podemos estender a equagao que representa a sus-
ceptibilidade magnética em sistemas de tamanho finito para as quantidades

magnetizacao e calor especifico, obtendo respectivamente:
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my(t) = L~Pm(tLY) (3.29)

cp(t) = LVE(tLYY) (3.30)

Comparando as equagoes (3.6) e (3.14), vemos que a medida que L — oo

a temperatura pseudocritica da rede finita obedece a seguinte lei de escala:

TE =T, +aL™V (3.31)

Assim, conhecendo o valor do expoente critico v, podemos determinar a
temperatura critica do sistema infinito através de um grafico de T como
funcdo de L=Y". A interceccdo desse grafico com o eixo das temperatu-
ras fornece T,.. Geralmente o expoente critico v nao é conhecido, portanto
precisamos de uma maneira de avalid-lo. Nas simulagoes podemos calcular
grandezas como o calor especifico ou a susceptibilidade. Através de um gra-
fico, em escala logaritmica, dos picos dessas quantidades pode-se avaliar os
expoentes criticos.

Outra grandeza importante é o cumulante de quarta ordem |2, 10, 17|

que é dado por:

Qi=<z2'>-3<a’>?d<zr><a’>+12<z><2?>-6<at>
(3.32)
muito embora em casos em que ha simetria do parametro de ordem (4 é

reduzido a:
<zt >
3 < a?>?
Quando L >> ¢ (L — o0) temos que Uy — 0 para T > T, e Uy — 2/3 para
T<T,.

O que torna o cumulante de quarta ordem interessante para o estudo

Uy =1 (3.33)

de fendmenos criticos em sistemas de tamanho finito é o fato de que sua
dependéncia com a temperatura e com o tamanho do sistema é restrita a
variavel de escala U(z).

U(T)=U(z) (3.34)

Podemos calcular o expoente critico v tomando a derivada de Uy, em relacao
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al: _
% = Ll/l’g—g (3.35)
Um método eficaz para se determinar a localizagao da temperatura critica
é 0 método da Intersecgao do Cumulante de Binder|2, 12|, que foi utili-
zado em nosso trabalho objetivando encontrar o ponto pentacritico que seré
descrito no préximo capitulo. O método consiste em tomar varios graficos de
Up, contra T para diversos tamanhos de redes (L variando) onde a intersec-
¢ao dos cumulantes em um ponto em comum forneceria uma estimativa (ou

o valor exato) da localizagdo do ponto multicritico.




Capitulo 4

O Modelo de Baxter-Wu

4.1 O Modelo de Ising

O modelo de Ising foi proposto em 1920 por Wilhelm Lenz a seu aluno de
doutorado Ernest Ising [13], e teve por objetivo descrever o ferromagnetismo
de momentos localizados. O modelo inicial consiste em um ferromagneto
simples onde cada um dos dipolos ou “spins” s; esta localizado no sitio ¢ da
rede e cada spin pode assumir os valores +1 ou —1, onde +1 significa “spin
para cima” e —1 significa “spin para baixo”. Em uma rede com N sitios, o
sistema pode ter 2V estados. A energia de um determinado estado é dada
pela seguinte equacao:

Hy=-JY S, (4.1)
<iyj>
onde J é a energia de interacao entre os pares de primeiros vizinhos < 4, j >
e a soma também é feita sobre os pares de primeiros vizinhos. Para J > 0
temos o favorecimento do alinhamento paralelo dos spins (fase ferromagné-
tica) e para J < 0 favorece-se o alinhamento antiparalelo dos spins (fase
antiferromagnética).
Este modelo em uma rede quadrada possui solucao exata e fornece uma
temperatura critica para a transicao entre as fases ferromagnética e para-
magnética com kT, = 2/In(v/2 + 1) = 2.269185....
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Em 1960 Blume e Capel propuseram uma extensao do modelo de
Ising para estudar transicoes de fase de primeira ordem em casos de spin-1,
cujas variaveis de spin assumem os valores —1,0 ou +1. Suas variaveis sao

do tipo de Ising e seu Hamiltoniano é dado por:

Hpe=—J Y sisj+ D> s (4.2)

<1,7>

onde D é o campo cristalino e a segunda soma é feita sobre todos os sitios
da rede.

Temos, com temperatura nula, para D/J > 2 uma fase ordenada com as
configuracoes s; = +1. Para D > 2.J, favorece-se o estado com magnetizagao

nula. Exatamente em D/J = 2 temos um ponto triplo com a coexisténcia
das trés fases (s; = £1,0).

4.2 O Modelo de Baxter-Wu

O modelo de Baxter-Wu foi proposto inicialmente por Wood e Griffths
[14] em 1972. Em vez de considerar interagoes duplas entre os spins (inte-
racOes apenas entre os primeiros vizinhos: —Js;s;) assim como no modelo
de Ising, considera-se termos de acoplamentos triplos (—Js;s;s;). O modelo
inicial consistiu em um sistema magnético definido em uma uma rede trian-
gular onde, para o caso Spin-1/2, as variaveis de spin assumem os valores +1
e estao localizados sobre os vértices da rede [12], cuja energia de interagao é

dada por:

HBW =—-J Z S5iS;jSk (43)

<i,5,k>

onde J é o termo de acoplamento e a soma é feita sobre todos os primeiros
vizinhos formados pelos triangulos da rede.

Um dos motivos que levou a construcao do modelo BW foi a elaboracao
de um modelo magnético onde nao houvesse simetria de inversao dos spins
e que exibisse uma transicao do tipo ordem-desordem. A solucao exata da

temperatura critica de transicdo do modelo BW para o caso de spin-1/2 foi
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Figura 4.1: Rede triangular inicial proposta por Wood e Griffths [22]

obtida por Wood e Griffths em 1972 e apresentou resultados interessantes:
o valor da temperatura critica para a transicao de fase continua apresentou
o mesmo valor de 7T, do modelo de Ising na rede quadrada, porém sem a
mesma classe de universalidade. Baxter e Wu encontraram, para os expoentes
criticos v , 3 e v os seguintes valores: & = v = 3/2 e 3 = 1/2, que sdo os
mesmos valores dos expoentes criticos «, § e v do modelo de Potts 4-estados

|11]. Portanto o modelo BW pertence a mesma classe de universalidade do

Potts 4-estados.

Figura 4.2: Rede triangular do modelo de Baxter-Wu.

O estado fundamental do modelo de Baxter-Wu é quatro vezes degene-
rado: um deles é o estado ferromagnético, onde todos os sitios da rede sao
preenchidos com spins positivos s = +1. As outras trés configuracoes sao

tais que dois tercos dos spins sao negativos sendo que em cada triangulo deve
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haver a presenca de um vértice positivo (estado ferrimagnético).
Neste modelo, uma escolha apropriada para o parametro de ordem é a

magnetizacao por subredes, onde

2 2 2
m:\/mA+mB+mC, (4.4)

3
e m%, m% e mZ sdo as magnetizagoes das subredes. Quando T = 0, a

magnetizacdo total assume o valor 1/3. Outra possibilidade ¢ a escolha da

meédia dos valores absolutos das magnetizagoes.

4.2.1 Modelo de Baxter-Wu spin-1

No caso do Modelo de Baxter-Wu Spin-1 (BW Spin-1), as variaveis de
spin podem assumir os valores —1, 1 ou 0 e, da mesma forma que o BW
original, estao situadas sobre os vértices da rede cristalina triangular. A

Hamiltoniana do modelo é escrita da seguinte forma:

H=-J Z $iSjSk + DZS? (4.5)

iy, k> i
onde a segunda soma é feita sobre todos os N sitios da rede. O BW Spin-1
assume a forma parecida com o conhecido modelo de Blume-Capel [15], onde
temos na Hamiltoniana a insercao do termo de interacao cristalina D como
uma extensao do modelo de Ising Spin-1.

A rede triangular do modelo BW é formada por trés subredes onde a
subrede 1 é representada por B, a subrede 2 é representada por A, e a terceira
subrede é representada por e e a rede formada por spins zero é representada

por 0.

No BW Spin-1, com T = 0 temos, para D < 2J uma fase ordenada
com as configuragoes (s; = 1), para D > 2J ha somente uma fase com
magnetizacao nula e exatamente em D/J = 2 temos um ponto quintuplo

com a coexisténcia das cinco fases (s; = £1,0).
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Figura 4.3: Rede triangular do modelo de Baxter-Wu formada por trés
subredes e a rede com spin s; = 0.
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Figura 4.4: Transicao de fase com T'= 0

Para outros valores da razao D/J ha divergéncia entre os resultados obti-
dos. Em 1981 Kinzel et al, encontraram um ponto de segunda ordem que se
unia com o ponto D/J =2 e T = 0 através de uma linha de primeira ordem
[14].

No entanto em 2004 Costa et al [16] encontraram um ponto de segunda
ordem que seguia uma linha também de segunda ordem e se encontrava com
uma linha de primeira ordem até o ponto D/J = 2 e T'= 0. Na linha de
primeira ordem ha quatro fases idénticas e, no ponto onde ocorre o encontro
entre as linhas de segunda e primeira ordem ha a transicao entre as fases
ferromagnética e paramagnética. O referido ponto é um ponto pentacritico.

O problema apresentado no BW Spin-1, e que motivou este trabalho, é
o fato do referido modelo apresentar uma multicriticalidade, onde temos a

coexisténcia de cinco fases e um possivel ponto pentacritico, o qual nao possui
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<Sj>= *1 2 <Si>=O)D/‘J

Figura 4.5: Transicao de fase em uma rede BW a T # 0, de acordo com a
referéncia [14]

uma localizacao muito bem definida. Assim o objetivo central neste trabalho
¢ a localizagao mais precisa do ponto pentacritico. Para isto realizamos
simulacoes de Monte Carlo, utilizando o algoritmo de Metropolis e Finite

Size Scaling Theory (Teoria de Escala de Tamanho Finito).
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Figura 4.6: Transi¢ao de fase em uma rede BW a T' # 0 [12]




Capitulo 5

Resultados e Discussoes

Introducao

Realizamos simulacoes de Monte Carlo para analisar o comportamento
do valor médio do parametro de ordem como funcao da temperatura e do
cumulante reduzido do parametro de ordem como funcao da temperatura a
fim de fazer uma anéalise quantitativa e constatar se, dentre os tamanhos de
rede e temperaturas simuladas (L=12 e L=18 e T=1,000 a T=1,500), ha a
ocorréncia de transicao de fases.

Posteriormente realizamos simulacoes caracterizando sistemas com o
campo cristalino D = 1,22 e temperaturas variando de 7T = 1,2050 a
T = 1,3050 usando AT = 0,005 e também com D = 1,60 e T = 0,950
a T = 1,095 usando AT = 0,005. Analisamos o comportamento do calor
especifico, o valor médio da energia, e do cumulante reduzido do parametro
de ordem, para os tamanhos de rede (L = 12,15,18,36), cujos resultados
serao apresentados a seguir.

Finalmente fizemos simulacoes com a temperatura como fun¢ao do campo
cristalino T'(D) pela linha de primeira ordem a fim de encontrar o ponto onde
ocorre a transicao entre as linhas de primeira ordem e de segunda ordem,
ou seja o ponto pentacritico, de modo a analisarmos o comportamento do

cumulante reduzido do parametro de ordem versus T'(D).
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5.1 Caracterizacao da redes L =12 e L =18

5.1.1 Valor médio da magnetizagao versus campo cris-

talino

Com o objetivo de fazer uma anélise quantitativa acerca de quais faixas
de temperatura analisar fizemos simulacaes de MC com as temperaturas
T = 1,000, T"= 1,100, T" = 1,200, T" = 1,300, T" = 1,400 e T = 1,500
com o campo cristalino variando de D = 0,5 a D = 2,0 com intervalos
iguais a 0,1 para os tamanhos de rede L12 e L18.

Para L = 12 o comportamento do valor médio da magnetizacao com o
campo cristalino apresentou uma descontinuidade em seu comportamento,
condizente com uma transicao de fases de primeira ordem para 7' = 1, 000.
Com o aumento da temperatura hé a suavizacao da descontinuidade de modo
que para T'=1.400 e T'= 1,500 a curva do grafico apresenta-se continua.

Portanto podemos inferir, observando a figura 5.1, que entre as tempera-

turas simuladas h4 uma mudanca no carater da transicao de fases.

T { T { T { T { T { T { T { T { T { T { T { T T:]_OOO
&—a T=1.100
¢— T=1.200
0,3 2a—A T=1.300 ]
<+— T=1.400
6—o T=1.500

[m|

01 ]

O 1 l 1 l 1 l 1 l 1 l 1 l 1 l 1 l 1 l 1 l 1 l 1 l 1 l 1 l 1
05 o6 07 08 09 1 11 12 13 14 15 16 17 18 19 2
D

Figura 5.1: Valor médio do parametro de ordem versus campo cristalino para
L=12eT =1,000 a T =1, 500.
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Com o tamanho de rede L = 18, o comportamento do valor médio da
magnetizacao com o campo cristalino apresentou as mesmas caracteristicas
que L = 12, de modo que entre as temperaturas simuladas, também podemos
perceber uma mudanca na caracteristica das transicao de fases, conforme

mostra a figura 5.2.

6—o T=1.500
0,34 z—a8 T=1.100 H
o— T=1.200
a—=a T=1.300
<+— T=1.400
>— T=1.000

[m]

Figura 5.2: Valor médio do parametro de ordem versus campo cristalino para
L=18e T =1,000 a T = 1, 500.
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5.1.2 Cumulante reduzido do parametro de ordem ver-

sus campo cristalino

O comportamento do cumulante reduzido do parametro de ordem mostrou-
se satisfatorio no que refere-se a transicao de fases entre as temperaturas
simuladas. A figura 5.3 apresenta os diversos graficos do cumulante reduzido
do parametro de ordem contra o campo cristalino para diversos valores de
temperaturas.

O grafico apresenta descontinuidades para as temperaturas entre T =
1,000 e T = 1,400, no entanto, a curva para 7" = 1,500 apresenta-se de

modo praticamente continua.

»—x T=1.000
*—x T=1.100 i
%—x T=1.200

T=1.300
LS Ixx T=1.400 N

%—x T=1.500

_2 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1
03040506070809 1 1112 1314 1516 17 1819 2
D
Figura 5.3: Cumulante reduzido do parametro de ordem versus campo cris-

talino para L =12 ¢ T = 1,000 a T" = 1, 500.
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De modo semelhante a rede de tamanho 12, os gréficos do cumulante
reduzido do parametro de ordem contra D para varios valores de temperatura
também apresentaram descontinuidades para T = 1,000 e T = 1,400, e para

T = 1,500 a curva do grafico apresenta-se de modo continua.

Ured m

%—x T=1.000
%—x T=1.100
%—x T=1.200

T=1.300
47 | %—x T=1.500
%—x T=1.400

IS I R B
> 06 08 1 12

D

Figura 5.4: Cumulante reduzido do parametro de ordem versus campo cris-
talino para L =18 e T'= 1,000 a T" = 1, 500.
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5.1.3 Caracterizacao de sistemas com D = 1,22

Foram realizadas simulacoes para os tamanhos de rede L = 12,15, 18, 36,
para temperaturas variando de T' = 1,2050 a T' = 1, 3050 usando um inter-
valo AT = 0,005 e com o campo cristalino D = 1,22.

Analisamos os resultados referentes ao comportamento do calor especifico,
ao valor médio da energia, ao valor médio do parametro de ordem e ao
cumulante de quarta ordem do parametro de ordem, cujos resultados serao

apresentados a seguir.

Calor Especifico

No caso do calor especifico o seu comportamento corresponde ao esperado
no sentido que com o aumento das redes o “pico” apresentado é cada vez mais
pronunciado. O valor médio de T, pode ser obtido analisando os valores da

temperatura em torno dos “picos” como pode ser observado na figura 5.5.

80x[x{x{x[x[x[x[x{x{x[x[x[x{x{x[x
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O 1 1 l 1 l 1 1 l 1 l 1 l 1
1,225 1,23 1,235 1,24 1,245 1,25 1,255 1,26 1,26%,27 1,275 1,28 1,285 1,29 1,295 1,3
Temperatura - T

L b 1 e

Figura 5.5: Comportamento do calor especifico para os tamanhos de rede
L =12,15,18,36 para D = 1,22 e T variando de T = 1,2050 a T = 1, 3050.




5.1.3 Caracterizacao de sistemas com D = 1,22

Valor médio da energia

O valor médio da energia apresentou-se de forma interessante onde, para
todos os tamanhos de rede todos os valores iniciam-se em um mesmo ponto e
posteriormente hd o aumento do valor médio da energia para todas as redes.
També verifica-se o aumento na inclinacdao das curvas com o aumento dos

tamanhos das redes, o que ¢ justificado pois o calor especifico esta relacionado

com a derivada da energia livre.

0,31

0,2

0,1

Valor médio da energia

— L12
—= L15
— L18

L36

| 1 | 1 | 1 | 1 | 1 | 1

| 1

|

1 | 1 | 1 |

Figura 5.6: Valor médio da energia versus a temperatura para os tamanhos
de rede L = 12,15,18,36 para D = 1.22 e T variando de T" = 1,2050 a

T = 1, 3050.
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Valor médio do parametro de ordem

O valor médio do parametro de ordem contra a temperatura mostrou-se
caracteritico de sistemas magnéticos, de modo que, para todos os tamanhos
de rede, iniciaram-se proximos a 0,31. Espera-se que com o aumento da

temperatura os graficos convirjam para zero.

L e e A
03
0,275
0,25
0,225
02
0,175
0,15
0,125
01
0,075
0,05
0,025

Valor médio do parametro de ordem

|

1 l 1 l 1 l 1 l 1 l 1
1,26 1,2675 1,275 1,2828529 1,2975 1,305
Temperatura

1 l 1 l 1 l 1
1,23 1,2375 1,245 1,2525

Figura 5.7: Valor médio do parametro de ordem versus temperatura para
os tamanhos de rede L = 12,15,18,36 para D = 1.22 e T variando de
T =1,2050 a T =1, 3050.
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Cumulante Reduzido do Parametro de Ordem

O cumulante reduzido do parametro de ordem também se mostrou sa-
tisfatorio para a obtencao de T, com as simulagoes com os tamanhos de rede
L =12,15,18, 36.

A técnica utilizada para encontrar a temperatura de transicao é a inter-
seccao do cumulante de Binder mencionada no final do capitulo 3, onde a
interseccao dos gréaficos dos cumulantes para os diversos tamanhos de redes
resulta em um ponto em comum, o qual fornece a temperatura de transi-
cao. Neste caso, a temperatura de transicao encontrada estd em torno de
T. =1,264(1).

O,bb;

(=}
o
T

0,55

2 o
[ Ll
R

o
O 1w S
w o
I
| |

0,25— -

o
)
T

| — L12 7
£ 015 L15 i
oal | — L18

r L36
0,05 i
N T Y Y Y VO U N NN NN BN B B U B
9,22 1,224 1,228 1,234,236 1,24 1,244 1,248,252 1,256 1,26 1,264 1,268,272

Temperatura -T
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i
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Figura 5.8: Cumulante reduzido do parametro de ordem para os tamanhos
de rede L = 12,15,18,36 para D = 1.22 e T variando de T" = 1,2050 a
T =1,3050 com T, = 1,264(1).
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A figura 5.9 apresenta um grafico ampliado na regidao do cruzamentos
do cumulantes reduzidos do parametro de ordem a fim de obter estimativa
de T.. A partir da referida figura podemos avaliar o valor de T, como sendo
T.=1,2637(6).

0,62 ——T
r L15 |7
— L18 ||

L36

0,58— —

Cumulante reduzido do parametro de ordem
T
/

055, | ! ! ! \
1,2625 1,2628 1,263 1,2632 1,2635 1,2638

Temperatura
Figura 5.9: Aproximacao do cruzamento dos cumulantes reduzidos do pa-
rametro de ordem para os tamanhos de rede L = 12,15,18,36 com 1T, =

1,2637(6)
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5.1.4 Caracterizacao do modelo com D = 1,60

Realizamos simulacoes para os tamanhos de rede L = 12,15, 18, 36, para
temperaturas variando de 7' = 0,950 a T' = 1, 095 usando um intervalo AT =
0,005 e com o campo cristalino D = 1,60. Analisamos os resultados obtidos
para o calor especifico, valor médio da energia bem como o valor médio do
parametro de ordem, para o cumulante de quarta ordem do parametro de

ordem, cujos resultados serao apresentados a seguir.

Calor Especifico

Os resultados esperados para o calor especifico mostraram-se satisfatorios
no sentido em que os “picos” se mostraram, com o aumento dos tamanhos
das redes, sempre mais pronunciados, de modo que, para cada L, podemos

estimar um valor para a temperatura critica.

140

Calor Especifico

,0011,00751,0141,02051,0271,0335 1,04 1,0465 1,053 1,0595 1,066 1,0725)791,08551,095
Temperatura

Figura 5.10: Comportamento do calor especifico para os tamanhos de rede
L =12,15,18,36 para D = 1,60 e T" variando de T"'= 0,950 a 7' = 1, 095.
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Valor médio da energia

O valor médio da energia como funcao da temperatura apresentou-se se-
melhante ao caso anteriormente analisado. Para todos os tamanhos de rede
os graficos iniciaram-se em uma mesmo valor (préoximo a —0,3) até uma

variacao abrupta em torno da regiao critica.
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Figura 5.11: Valor médio da energia para os tamanhos de rede L =
12,15,18,36 para D = 1.60 e T variando de T'= 0,950 a T = 1, 0950.
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Valor médio do parametro de ordem

A figura 5.12 apresenta o valor médio do parametro de ordem, onde para
todos os tamanhos de rede, os valores iniciaram-se préximos a 0,32, e com
o aumento da temperatura espera-se também que tais valores se aproximem

de zero.

0,31

0,25

o
N
I

0,151

o
-
I

Valor Médio do Parametro de Ordem

Figura 5.12: Valor médio do parametro de ordem para os tamanhos de rede
L =12,15,18,36 para D = 1.60 e T" variando de T'= 0,950 a T" = 1, 0950.
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Cumulante reduzido do parametro de ordem

O cumulante reduzido do parametro de ordem também se mostrou satis-
fatorio para a obtencao de T, com as simulacoes com os tamanhos de rede
L=12,15,18,36. Utlizando a técnica da interseccao do cumulante de Binder

encontramos a temperatura de transi¢cdo em torno de T, = 1,044(1).
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Figura 5.13: Cumulante reduzido do parametro de ordem para os tamanhos
de rede L = 12,15,18,36 para D = 1.60 e T variando de T" = 0,950 a
T =1,095 com T, = 1,044(1).

Observando a figura 5:13 pode-se estimar o valor médio de T, como apro-
ximadamente: T, = 1,044(1).

5.1.5 Cumulante reduzido do parametro de ordem ver-

sus temperatura como funcao do campo cristalino

A partir dos dados obtidos por [12] realizamos simulagoes de MC ao longo
da linha de primeira ordem para calcular os cumulantes reduzidos do para-
metro de ordem contra a temperatura como fun¢ao do campo cristalino para
os seguintes tamanhos de rede: L = 12,18,36. Ou seja, foram realizadas si-

mulas aos pares de valores da temperatura e do campo cristalino. Aplicamos
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Cumulante reduzido do parametro de ordem
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Figura 5.14: Cumulante reduzido do parametro de ordem para os tamanhos
de rede L = 12,15,18,36 para D = 1.22 e T variando de T" = 1,2050 a
T =1,3050 com T, = 1,044(1).

a técnica do histograma nas simulacoes com um AT = 0,0001 e T" variando
conforme os valores da tabela 5.1.

Os resultados obtidos com as simulagoes para os cumulantes do para-
metro de ordem nao se mostraram satisfatorios para a localizacao do ponto
pentacritico de modo que o comportamento observado nos graficos nao estao
de acordo com o comportamento de cumulantes. Possieis razoes para isso é
o fato de estarmos trabalhando com redes pequenas sendo muito relevntes os
efeitos de tamanho finito. Assim, se forem feitas simulacoes com redes mai-
ores (L = 96,102,108, ...) esperamos que o comportamento dos cumulantes
sejam satisfatorios.

Outra possibilidade a ser considerada é que os pares de temperaturas e
campos cristalinos simulados nao estejam exatamente sobre a linha de pri-

meira ordem.
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Tabela 5.1: Pardmetros utilizados na simulacdo de MC para o cdlculo do
cumulante de quarta ordem wversus T(D). Os wvalores foram retirados da

referéncia [12]

Temperaturas | Campo Cristalino
1,2259(1) 1,30
1,2744(1) 1,20
1,2958(1) 1,15
1,3143(1) 1,10
1,3385(1) 1,05
1,3602(1) 1,00




Capitulo 6

Conclusao e Perspectivas

Em nosso trabalho estudamos o modelo de Baxter-Wu Spin-1 usando
simulacoes de Monte Carlo com a implementagao do algoritmo de Metropolis
e a técnica do histograma. Analisando os resultados com a toeria de esala
de tamanho finito, objetivamos encontar o ponto pentacritico que é esperado
para este modelo. As principais grandezas ansalisadas foram o cumulante
de quarta ordem da energia e o cumulante reduzido do parametro de ordem
para obter a multicriticalidade do modelo.

Os resultados obtidos nas simulagoes para o calor especifico foram sa-
tisfatorios pois houve o pronunciamento dos picos dos graficos em torno de
uma temperatura especifica com o aumento dos tamanhos das redes. Os cu-
mulantes da energia e do parametro de ordem também foram satisfatorios e
aplicando a técnica da interseccao do cumulante de Binder, para o parametro
de ordem, obtivemos também as temperaturas de transicao.

Os resultados para a susceptibilidade magnética e para os cumulantes
nao reduzidos tanto do culumante de quarta ordem da energia quanto o do
parametro de ordem nao se mostraram satisfatorios para a caracterizacao dos
sistemas estudados.

O comportamento do cumulante de quarta ordem contra a temperatura
como funcao do campo cristalino nao mostrou-se satisfatorio para a obtencao
do ponto pentacritico.

Como trabalhos futuros podemos abordar o modelo utilizando a técnica

do histograma largo via algoritmo Wang-Landau, cujo procedimento possibi-
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lita obter as grandezas de interesse em todas as temperaturas e campos, o que
facilitaria muito a carcterizacao do modelo completo. Outro caminho para a
caracterizagao do modelo e obtencao do ponto pentacritico é a dinamica de

tempos curtos ou a técnica de mistura de campos.
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