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Resumo

Neste trabalho estudamos as transi¢fes de fase do modekisinberg antiferromagné-
tico classico com anisotropia de spin na presenca de um camagoético ao longo de um
eixo-facil. Simulamos o modelo em redes cubicas (LxLxL)ndo=4, 6, 8, 16 e 32, e condi-
¢cOes de contorno periddicas. Utilizando técnicas de telerescala obtivemos os diagramas de
fase para o modelo.

No regime de campo e temperatura baixos o sistema tem odteaatiferromagnética e se
comporta como o modelo de Ising. Esta fase € separada do @stainagnético por uma linha
de transicdo de segunda-ordem. O modelo tem uma transigdtinuEira-ordem para campo
moderado.



Abstract

In this work we have studied the phase transitions in thesidakthree-dimensional Hei-
senberg antiferromagnet with single-ion anisotropy inpghesence of uniform magnetic field
along an easy axis. We have simuladed the model on cubicdattixLxL), with L=4, 6, 8, 16
and 32, with periodic boundary conditions. By using FiniteeSScaling (FSS) theory we have
obtained the phase diagram for the model.

At low field and low temperature the system presents antifeagnet order and an Ising
like behavior. This phase is separated from the paramaygsigtie by a line of second-order
phase transition. The model has a first-order transitioavafield.



Sumario

Agradecimentos p. i
Introducéo p.1
1 Descricao do modelo p.3
1.1 Hamiltoniano . . . . . . . . . .. p.3
1.2 TermodeTroca . . . . . . . o v i i it e e e e e p.4
1.3 Termode Anisotropia . . . . . . . . . . . e p.8
14 TermoZeeman. . . . . . . . . . 0 i i i i e e e e p.9
2 Conceitos de Termodinamica p.10
21 Postulados . . . . . . ... e p.10
2.2 Equacdo Fundamental. . . . .. .. .. ... ... .. .. .. .o p.12
2.2.1 FormulagcdodaEnergiainterna . . . .. ... ... .. ...... p.12
2.2.2 FormulagdodaEntropia . . . ... .. .. ... ... ... ..., p.13
2.3 Potenciaistermodindmicos . . . . . . . .. ..o p.14
2.3.1 Potencial de Helmholtz ou EnergiaLivre . . . . . . ... ... .. p.14
2.4 FUunglesresposta . . . . . . . . e e e e p.14
2.5 CondicOes de Estabilidade . . . . . .. .. .. ... ... ... . ..., p.15
2.6 NocOesde TransicbesdeFase. . . . . . . . .. .. .. ... ... .... p.18
2.6.1 Conceitos Fenomenologicos. . . . . . . . . ... ... .. ... p.18
2.6.2 |Instabilidade e TransicbesdeFase . . . . .. .. ... ...... p.19

2.6.3 Expoentes Criticos e Universalidade . . . . . ... ........ p.20



3 Conceitos de Mecéanica Estatistica e Simulacdo Computacial

3.1 Nocoes Basicas de Probabilidade . . . . . .. ... ... .........

3.2 Ensemble Microcanbnico . . . . . . . .. ..o

3.3 EnsembleCanbnico. . . . . . .. .. ...
3.3.1 Conexdocoma Termodindmica. . . . . ... ... ... .....

3.4 Simulagdo Computacional - Método de Monte Carlo. . . . . .. .. ...
3.4.1 CadeiadeMarkov. . . . . ... ... .. . ...
3.4.2 Algoritmode Metropolis . . . . .. .. ... ... ... ...,
3.4.3 Quantidades Termodindmicas. . . . . . . . .. . ... . .....
3.4.4 Efeitode TamanhoFinito. . . . .. ... ... ... ........

3.45 CumulantedeBinder . . . . . . . . . . . .. ... ... ...

4 Simulagéo do Antiferromagneto
4.1 Comportamento Esperado . . . . . . . .. ... ... ...
4.2 DetalhesdaSimulagcda . . . . . ... ... .. ...
4.2.1 Calculo de Valores MédioseDesvios. . . . . .. ... ......
4.2.2 Efeito de Tamanho Finito e Expoentes Criticos . . . . . ... ..
4.3 Resultados . . . . . . . . . e

44 DiagramadeFases . . . . . . . . .

5 Conclusao

Referéncias Bibliograficas

Apéndice A - Implementacao da Simulacao

p.23
p.23
p.25
p.26
p.27
p.28
p.28
p.30
p. 30
p.32

p.35

p.36
p.36
p.37

p.41
p.42
p.44

p.59

p.61

p.62

p.64



Introducao

Fenbmenos magnéticos jA eram conhecidos pelos grego®santigm tais fenbmenos
observa-se que certos corpos tém a capacidade de atraipelir wutros corpos "sem que
haja contato entre eles". No entanto, somente no séc. XIXteansa que descreve a origem e
comportamento dos campos que governam essas forcas dungiuexplicacao plausivel para
0 magnetismo nos materiais s apareceu no inicio do séc. KXaamecanica quantica.

O modelo de Heisenberg para materiais magnéticos envolvelunero muito grande de
particulas, portanto, um tratamento estatistico € natéigluns modelos séo intrataveis ana-
litcamente, sendo assim, aproximac¢des numericas sdo @anientes. Aliado a isso, com o
advento de computadores de alto desempenho, simulac@@sa&tn uma técnica interessante
para tratar tais modelos.

Os materiais ferromagnéticos sdo bem conhecidos e utikzewh varias aplicacbes tecno-
l6gicas. Pesquisas recentes sugerem a utilizacdo dosremtiiagnetos em tecnologias emer-
gentes, como em spintronica[l], que é uma das formas passi@émplementacdo do qubit
em computacao quantica. Dessa forma, o comportamentodarémico desses materias é de
grande interesse cientifico e tecnoldgico.

O objetivo deste trabalho € obter o diagrama de fase do maoeelteisenberg antiferro-
magnético tri-dimensional classico, com anisotropia de spcampo magnético aplicado na
direcdo do eixo-facil, utilizando-se de técnica de similacomputacional. Esta técnica foi
utilizada por D.P. Landau e K. Binder para estudar o caso ersguapresenta anisotropia de
troca ao invés de spin. Além do campo aplicado na direcadgiatambém estudaram o caso
de campo perpendicular ao eixo-facil[2].

Acreditamos que este modelo possa descrever o compb#te sob acdo de um campo
magnético na direcdo [001]. Este material € antiferrom@agmabaixo da temperatura de Néel
(Tn = 67.3K), apresenta simetria tetragonal e magnetizacao de sebaredmpo nulo na di-
recdo [001] (ou eixa)[3]. Essa anisotropia uniaxial € devida principalmentataracéo de
dipolo-dipolo e tem energia bem menor que a interagéo da.t@daliagrama de fases para este
composto apresenta além da fase antiferromagnética, waafin-flop e uma paramagnética.
Uma transicdo de segunda ordem separa as fases ordenadaamagnética. Uma linha de



primeira ordem separa a fase antiferromagnetica da sgn-flo

Essa dissertacdo tem a seguinte organizacdo: No prim@iftuiceiremos descrever o mo-
delo citado, discutindo a origem de cada termo do hamiltangaue o descreve. Para se obter
o diagrama de fases, iremos, no segundo capitulo, defininslgonceitos de termodinamica
e nocdes sobre as transicdes entre as fases. No terceitolc@piresentaremos conceitos de
mecanica estatistica. Discutiremos, o método de Monte@Jaritamente com o algoritmo de
Metropolis, que foi implementado nas simulagdes realigaddste trabalho. Como transicoes
de fase somente sdo observadas em sistemas infinitos, tameéercapitulo, iremos fazer uma
breve discussao sobre efeitos de tamanho finito e teoriacdéaePescricdo detalhada do de-
senvolvimento, analise de dados e resultados obtidos sé@eempadas no quarto capitulo. E

finalmente no quinto capitulo a concluséo sera apresentada.



1 Descricao do modelo

Neste capitulo iremos discutir o modelo fisico para um nedtentiferromagnético. Come-
caremos com uma pequena descricao fisica e com a apresedtaigamiltoniano, em seguida
discutiremos os termos presentes no hamiltoniano.

1.1 Hamiltoniano

As propriedades magnéticas dos materiais resultam basitarde dois fenbmenos da me-
canica quantica: O spin[4] e o principio de exclusao de fad].

O spinSde um elétron pode ser entendido como um momento magnétiodo ®ste uma
caracteristica intrinseca ao elétron. O principio de eséude Pauli afirma que dois férmions,
particulas de spin semi-inteiro (o elétron € um exemplo), pddem ocupar 0 mesmo estado
quantico simultaneamente.

Os spins resultantes dos atomos em um material tendem aasgaarem configuracoes
ordenadas. Em um material ferromagnético, a baixa temparais spins dos atomos tendem
a se alinhar espontaneamente na mesma direcéo. Por owtyemadim material antiferromag-
nético os spins se alinham em um padréo regular, com os spinkas antiparalelos, ou seja,
apontando em direcfes opostas. (Ver Figura 1.1.)

000 000 GG
000 000 SOQ
000 000 0606

Figura 1.1:A direita temos um esquema de orientacéo ferromagnéticaram antiferromagnética e a esquerda
orientagdo aleatoria

Para modelos magnéticos uma boa aproximacéo é consideransnos spins dos atomos.
O Hamiltoniano que descreve um solido magnético anisatodpa presenca de um campo
magnético pode ser escrito como[7]:
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N N
A=15 §§-DY(§)P-ague Y H-S, (1.1)

<I,|> I

onde o primeiro termo é a interacéo de troca. O vala,dkenominado de integral de troca, é
maior que zero para um ferromagneto e menor que zero paratifermmagneto. O simbolo
< i, ] > singifica somas sobre primeiros vizinhos. O segundo termargésatropia do sistema
onde se define um eixo-faciD(> 0) ou um plano-facilD < 0), ou seja, a direcdo em que 0S
spins se alinhardo preferencialmente. O ultimo termo éeaatif;a de energia Zeeman, em que
H é o campo magnético aplicado. Todos estes termos ser&dosatm detalhe adiante.

Considerando que o campo seja aplicado na direcao do eikdféemos que

=3

N N
H=33 §§-DY(F)P-gueHY & (1.2)
<I,]> I |

Ndés consideraremos uma versao classica deste modelo, sisgéns serdo tratados como
vetores. Abaixo discutiremos a origem de cada termo da &quacl).

1.2 Termo de Troca

As funcdes de onda que descrevem um elétron ligado a um asmlaalo sdo as autofun-
cOes da equacao de Schrodinger independente do te#gp€ E;j¢;) em que o hamiltoniano
¢ € dado por

ﬁZ
A= =5 OE+V (1), (1.3)

ondeV (T); é o potencial de liga¢&ol[8].

Considere, por exemplo, um sistema\ielétrons ligados M atomos idénticos e isolados.[9]
Seja uma autofungédo de um elétron ligado ao atbdemotada pog; (6i), ondeg; contém todas
as informacdes espaciais e de spin. Como todos 0s atomogusis, ise 0 atomk é isolado,

0 seu conjunto de autofuncgdes eletrbnicas sera 0 mesmoro apmrém na coordenadi, e
esse raciocinio segue para 0os demais atomos.

A interacao de troca tem origem na superposic¢ao das fungb@sdah eletronicas do cristal
guando os atomos ja ndo se encontram mais isolados. AssuoiedosV atomos no cristal
nao estdo muito proximos e que a interacdo entre eles é peoagemMudancas nos niveis até-
micos com relacdo aos niveis de um atomo isolado podera@spretadas em uma primeira
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aproximacao. Assim sendo, as autofun¢des dos atomosasdiainam uma base ortonormal
para o sistema. No sentido que as fungdes de onda para oassbelem ser escritas como uma
combinacéo linear das autofunces dos atomos isolados e

/ @ (6) @ (pi)dpi = 9 k- (1.4)

Devido ao principio de Pauli, essa combinacéo linear tensguanti-simétrica na troca de coor-
denadas, i.e¥(p1, ..., 0j, .-, Pks -, ON) = —W(P1, ..., Pks -5 Pj, ---» PN) . Uma forma de construir
tal funcéo de onda é através do determinante de Slater[10]

PN)
&

@(P1) @(P2) - @l
. . )

1 | @P1) @p2) - @

LIJ(pL'“apN) = W (15)

NP1 oN(P2) - en(pN)

Os elétrons das camadas atbmicas mais internas estaodatiehgados ao nucleo. Por-
tanto, consideramos que somente as autofuncdes de ondi@tlossedas camadas mais exter-
nas serdo afetadas pela interacdo com elétrons de outnossatbessa forma, os nucleos junto
com os elétrons mais internos podem ser vistos como iongigme em potenciaV/; na posicao
do i-ésimo elétron. O hamiltoniano do sistema\ielétrons no potencial devido abkions é

H = Z%+2Ilzl—+%, (1.6)

onde no primeiro termo# é o hamiltoniano do elétronem que substituimog(r) =V; na
relacdo (1.3) e o laplaciano opera nas coordenadas doreigte 02 = D2 O segundo termo
é ainteracéo coulombiana entre os elétrofs; a disténcia entre os elétrans j. Finalmente,
Hc é a interacao entre os ions.

A energia do sistema &

ez//.../LIJ*%”deldpz...de, (1.7)

onde a integral é realizada nas coordenadas espaciais mde sp

Como o operadar? € linear, a integral pode ser reescrita como uma soma deagegu
seja,

N
=Y &+= z &ij + &, (1.8)
i= |7]:1
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onde
& ://.../w*jﬁwdpldpz...de, (1.9)
L€
& :///Lp = Wdpydpy...don, (1.10)
1)
eC://.../W*%deldpz...dp,\l. (1.11)

A Ultima integral envolve somente os ions. Como dito anterémte termos que nao incluem
0s spins ndo serdo considerados no modelo. Para asiatiavemos observar, devido as pro-
priedades dos determinantes, ggieemN! termos e cada termo é o produtoeutofuncdes
@s. Aplicandos% em W ele opera somente nas autofungdes do i-ésimo elétron, aursej
produto acima s6 opera na autofungag@p;). Multiplicando porW* e integrando, devido a
base ser ortonormal, os termos cruzados da multiplicagéo sellos e os termos diretos terao
a sequinte forma

/ & (p) Ao pi)dpi. (1.12)

Da mesma forma, devido as propriedades dos determinamesum dadk e umi existem
(N —1)! termos comg(pi) emW¥, portanto

(N 1IN

/ & (Pi) (i) dpi. (1.13)

O valor da integral € 0 mesmo qualquer que sgp@r isso podemos escrever

o S 3 4 d 1.14
6=y 2, | ey Aadpido (1.1

Segue dai que
N

3 &=Ne= z LR z Fi (1.15)
i=

€ a energia dos eletrons quando estes estao separadosnhaentado inclui os spins. Portanto
este termo, da mesma forma ggesera omitido no hamiltoniano.

Quando realizamos a algebra anterior para o termo de id@egbserva-se que ele en-
volve as coordenadas de dois elétronsrgpm= | — rj|. Entdo para cada termo e#f existem
dois emW¥ com os quais a integral ndo se anula pela condi¢éo de ortafidade. Nesses ter-
mos néo-nulos estéo presentes as fungidgs) e @« (Bj) além de seus complexos conjugados.
Estes serdo os termos diretos da multiplicag@@tpor W e os termos cruzados em qu€p;)
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troca porg(p;) e m(/(ﬁj) troca porge (G;). Portanto, terdo a sequinte forma

//fn( Pi) B r” @(pi) @ (Pj)dpidpj — //fn( PP )i@(pj)w(mdmdpj-
(1.16)
Da mesma forma que antes, a mesma integral rep@ira1)! vezes. E a concluséo que as
integrais ndo dependerdo da escolha dos indieggambém se aplica. Logo

N N
% Y & = % g //|(R<(ﬁ1)|2§|(n</(ﬁ2)|2dpldpz (1.17)

i,J=1

/ [ apoa <pz>f2 (B2) e (B1)dp1dpz.
kk’ 1

O primeiro somatorio € a interag&o coulombiana entre osprelétrons, poi®|| @ (B1)|?
é a probabilidade de encontrar o elétlona coordenad®;. Este termo também nao sera
contabilizado no hamiltoniano devido, como antes, naesafifluéncia dos spins. O segundo
somatorio, que aparece devido ao uso do determinante de&r 8tgiosto pelo principio de
Pauli, pode ser visto como uma "correcdo” a interacao ckass Coulomb. As integrais que
aparecem neste somatorio recebem o nonmiatdgrais de troca a soma dessas integrais € a
energia de troca

Observa-se que as integrais de troca contém somas nassulezéigin. Como essas fungdes
sao ortogonais, a integral sera nula para spins que ndo elps. Portanto, a integral de troca
representa a diferenca de energia entre o estado com daossppilelos e o estado com dois
spins antiparalelos.

No estudo de propriedades magnéticas dos materiais, agétede troca escrita da forma
acima é substituida por um hamiltoniano efetiggue minimiza a energia com spins paralelos
(ou antiparalelos, dependendo do sinal da integral). Cordidesenca de energia entre os
estados de dois spins paralelos e antiparalelos € dadanpeiaal de troca, algo que contenha
uma soma de termos proporcionai§ a§j sera necessario. Como resultado

M
He=— % %S, (1.18)
J:

onde

Jij =2 / @ (T’l)coj"(?z)%n(?z)coj (ry)dradra, (1.19)
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e S é o spin total de todos elétrons ligados aoifon

Como a integral (1.19) envolve a superposicao de funcdendte o seu valor deve decres-
cer rapidamente com a distancia entre os ions. Logo, o valdrédem geral desprezivel no
caso de elétrons em atomos mais distantes. Assim send@sirensiderar somente a intera-
cOes entre os primeiros vizinhos (aproximacdo denominadigtitbinding. Além do mais, a
integral de troca so leva em conta as coordenadas espaxsdiss. Como no modelo proposto
esses ions sdo estaticos e o parametro de rede € o mesmo smstdifacdes] tera 0 mesmo
valor para qualquere j. PortantoJ;; = J e temos

H=-35 §S,. (1.20)

<>

1.3 Termo de Anisotropia

Este termo, anisotropia magnetocristalina, tem sua orig&roscopica na interacao spin-
oOrbita. Essa interacdo permite que 0s spins percebam ogpaltamcroscopico da rede crista-
lina.

O termo de interacdo spin-orbita tem a seguinte forma[11]

Vso=&L-§ (1.21)
ondeL é o momento angular orbitalée= gr € a constante de acoplamento.

O uso de teoria de perturbacédo[11] € uma escolha naturalgmadesar a influéncia de
Vso nos niveis de energia dos spins. No entanto, o resultadondepauito da simetria do
sistema. Em uma rede cubica totalmente simétrica, tal deerau Ni, a interacao spin-orbita
s6 produzira uma anisotropia no termo de quarta ordem. Emligmaal comoMnF,, ja ndo
existe mais simetria em todas as direc6es. Dessa formayltadsda teoria de perturbacédo em
segunda ordem é, por exemplo[12]:

2
BE? = 2 S (S ) (1.22)

que pode ser escrita como

2
B = £ (g - WIS (S + S ) (123)

ondeAE é um termo de energia que aparece na teoria de perturbagdantog e ye sado duas
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constantes adimensionais.

Se o coeficiente d& é negativo, o eixa & um eixo facil e o termo de anisotropia induz
a orientacao do spins nesta dire¢do. Se esse coeficientéieéopaseixo Z € chamado o eixo
de dificil magnetizacao e o vetor magnetizacédo esta contidqanoxy. Em pratica, ambos 0s
casos sao encontrados na natureza.

Como o segundo termo da equacéo (1.23) é simétrico e temdgls] ppdemos introduzir
um termo de energia no hamiltoniano na forma

Hp = —D_;<SZ>2. (1.24)

1.4 Termo Zeeman

Um campo magnético externo gera um torque em um momento déodip a energia
potencial magnética que resulta é[13]

—

5= —1-H. (1.25)
O momento magnético de um spin é dado fgini = —gusS, ondeg é o fator de Landé e
ps = £ 0 magneton de Bohr. Logo
M5 =gueS -H = gugH - S. (1.26)

Como séaM sitios, cada um contribuindo co##;, a energia total sera

M
Mz = OB ZiHS. (1.27)
i=

Contudo, fica claro que um magneto anisotropico em um camgoétiao aplicado pode ser
descrito por um hamiltoniano da forma (1.1). O qual € a sonsaemnos da energia de troca
(1.20), energia de anisotropia (1.24) e energia Zeemaii)(1.2
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2 Conceitos de Termodinamica

O conteudo deste capitulo € uma breve revisdo dos conceitoedindmicos[14, 15] que
serdo usados para descrever as transi¢cdes de fase e osries@riicos, nos quais estamos
interessados.

2.1 Postulados

A termodinamica, axiomaticamente, é construida a partgqudgro postulados, que serao
enunciados abaixo[14]. Do primeiro postulado definimosstad®ms de equilibrio.

Postulado I: Existem estados particulares (denominados estados dil@)idos siste-
mas simplelsque, macroscopicamente, s&o caracterizados completamers energia interna
U, e por um conjunto de parametrdg } = {&1,¢&>,...,&n}, denominados parametros extensi-

VoS,
O segundo postulado define a entropia de um sistema, e sugégare de maximizacao.

Postulado Il:  Existe uma funcédo (chamada entropia), cuja variaveis ietdelentes sao os
parametros extensivos de um sistema simples, definidagdwa bs estados de equilibrio e que
tem a seguinte propriedade: Os valores assumidos pelosypetras extensivos, na auséncia de
vinculos internos, sado aqueles que maximizam a entropi@Egéo a todos os outros estados
de equilibrio com vinculos.

Os postulados seguintes definem outras propriedades dpiantr

10s sistemas simples sdo macroscopicamente homogéneapiisus, eletricamente neutros, quimicamente
inertes e suficientemente grandes para que se possa ddscanefeitos de borda

2parametros que dependem da escala do sistema, e.g. Wlumienero de moles de um dado componente
quimicoN;, magnetizaca.
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Postulado Ill: A entropia de um sistema compostd aditiva entre os subsistemas. A
entropia € uma fungéo continua, diferenciavel e monotonarte crescente com a energia
interna, portanto

S=Y% 39, (2.1)
2
onde a entropia de cada subsistema é fun¢cdo somente doepasiextensivos do subsistema
S =8 {7}@). (22)

A aditividade aplicada sobre subsistemas separados abpante requerem a sequinte pro-
priedade:A entropia de um sistema simples é uma funcdo homogéneardeifariordem dos
paramentros extensivos, ou seja, se multiplicarmos todgsasametros extensivos por uma
constantel a entropia também é multiplicada pela mesma constavisgematicamente

SOMUD AL D) =289 U@ {3). (2.3)

Como a entropia é diferenciavel e monotonicamente crescemh a energia, implica que

dS)
22 o (2.4)
<‘3U (0

A frente veremos que o reciproco dessa derivada parcial #nécde de temperatura, portanto,
a temperatura é postulada como positiva. Além disso, posl@fironar que a entropia pode ser
invertida com respeito a energia, ou seja, a funcao

S=8U,{{}), (2.5)

pode ser resolvida unicamente jna forma

U =U(S{Z}). (2.6)

as relacdes (2.5) e (2.6) sdo formas alternativas da eqtiagdamental, em que ambas contém
todas as informacgdes sobre o sistema.

Postulado IV: a entropia de qualquer sistema anula-se no estado em que

@_%){Z} =0

3Um sistema composto é constituido por um conjunto de sistesmaples separados por vinculos




2.2 Equacado Fundamental 12

ou seja, a temperatura nula.

2.2 Equacao Fundamental

2.2.1 Formulacdo da Energia Interna

Como estamos interessados em procéssom mudanca associada dos parametros exten-
sivos, iremos trabalhar com a forma diferencial da equag@damental. Portanto, derivando
a relagdo (2.6), onde a energia inteth& a variavel dependentde=U (SV,M,{N}), onde
S é a entropia)¥ o volume,M a magnetizacdo éN} € o numero de moléculas de todos os
elementos quimicofN} = Ny, ..., Ny, temos

k
dU=<d—U) dS+<d—U) dv+<d—u) dM—l—Z(a—U) dN.
0S Jym.(N} N J smny oM /s Ny 51 \ON; sv,M,{N}zsNi( )
2.7

As derivadas parciais sdo denominadas parametros inbshsia sequinte notacdo é con-
vencional, todavia, pode-se mostrar que elas concordanosaignificados intuitivos.

)

(TU)V,M,{N}

I
ST
D

&

Y

T <0_\9)SM,{N}E_P; <_ﬁ>sv,{N} i <Ni)s,v,M,{N}zsNiEM'

Como esses parametros sédo derivadas de uma funcao, caneeggigte, também séo fun-

cbes com as mesmas variaveis independentes, portanto

sao relacdes, que expressam 0s parametros intensivosrapstdos parametros extensivos,
chamadagquac¢des de estadodm conjunto dessas equagdes € termodinamicamente complet
no sentido que, integrando-as, podemos obter a equagaaniemdal.

Com a notacao definida podemos escrever a equacgdo(2.7) como:

4Evolucao energética, de um estado de equilibrio inicial dinah, de um sistema termodinamico. Além disso,
se este ocorrer em uma sucesséo compacta de estados deiequdienominado de processo quase-estatico.

SParametros que ndo dependem da escala do sistema, e.g.or® temsperaturd, a pressad, o campo
magnéticdH e o potencial quimicqy; do elemento quimico
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k
dU = TdS— PdV+ MdH + ZuidN. (2.8)
i=

Por definigéo
dQ=TdS (2.9)

€ o calor quase-estatico.

2.2.2 Formulacéo da Entropia

Como as relagdes (2.5) e (2.6) sao equivalentes podemasrrefs passos anteriores para
a equacao fundamental on8é a varidvel dependente. Sefa+- SU,V,M, {N}), temos

dS= <0S) dU+(0S) dv+<0s) dM+Z<0S) dN.
U Jym Ny NV Jumny OM J yv Ny A\ UVM{N}zﬁ(N, |
2.10

Devido as propriedades de diferenciais parcias e utiliaasldefinicbes dos parametros
intensivos na formulacéo da energia interna. Os paramieterssivos entropicos seréo

aS) (au)l 1
R N =_: (2.11)
<‘9U V.M {N} 0S)ymmy T
0S P
(o Dy By 5 e
U,M {N} V,M {N} UM {N}
(o = (00 )y () =7 @33
IM Jyv Ny V.M{N} UV{N} T
) (50 ) (on)
— = =——. (2.14)
(aNi UV.M, {N} 2N ou V.M, {N} ON; U.V,M {N}2N; T

Assim sendo, podemos escrever a equacao 2.10 como:

1 P M K
dsS= ?dUJr?dV—?dM—i;TdN. (2.15)
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2.3 Potenciais termodinamicos

As vezes, é mais conveniente descrever um sistema por umgiaodde acesso experimen-
tal mais facil. Por exemplo, ao invés de se utilizar a enr@oimo variavel independente da
equacao fundamental podemos utilizar a temperatura. Niet@ ¢emperatura € a derivada par-
cial da energia interna em relacédo a entropia. Em matemnmegiegprocedimento é obtido pela

transformada de Legendre[16], que ¢ definida coyp= f (x) —xy comy = 4 ex= —3—3-

2.3.1 Potencial de Helmholtz ou Energia Livre

No caso acima, em que se queira trocar a entr8pela temperaturd como variavel
independente, pela definicdo da transformada de Legeerdrest

F=U-TS (2.16)

derivando a relacdo acima
dF =dU —SdT-TdS (2.17)

Substituindo a equacao fundamental na forma diferencid) (2

k
dF = TdS— PdV+HdM + ZluidN—SdT—TdS (2.18)
i=

Portanto ’
dF = —-SdT— PdV+HdM + Zl“idN’ (2.19)
i=

com

Q:|Q:
=M

(

2.4 FuncoOes resposta

)V,H,{N} =3 (g_\'j)T,M,{N} =P (g_'\':/')T,v,{N} =H; <g_’5i>T7V:H:{N}ZSNi = Hi.

Para saber como um sistema responde a um determinado estireaios definir duas
funcdes resposta, que serdo utilizadas amplamente redsadhio.

Calor especifico: Mede a absorcédo de calor, a um dado parametro extensivo fixo (e
volume, presséo) , devido a um estimulo de temperatura. blw da sistemas magnéticos é
interessante trabalhar com o calor especifico a campo meghétonstante
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_(dQ\ __/9ds
= (), =7(a7),, e

onde utilizamos a defini¢cdo de calor (2.9). Para um sisteseitie pela energia livre, equacéao

(2.16), temos qu&= — (g—$> " como visto acima. Assim sendo
0°F

Susceptibilidade magnética: Mede a resposta na magnetizacdo devido a variacdo do
campo magnético.

(oM aH\ *
o= ()~ (), o

Da mesma forma, para um sistema descrito pela energia diggcao (2.16), temos que

H=— (‘7—F> . Portanto

oM 9%F \
o= (o), - (o), (229

2.5 Condicbes de Estabilidade

Da maximizacéo da entropia (ver postulado Il), temos que
ds=0 e dS<o. (2.24)

Como a entropia pode ser invertida com respeito a energienae € monotonicamente cres-
cente, teremos uma minimizacéo dessa no equilibrio, ou seja

du=0, e dU>o0. (2.25)

Decorre assim qu@s valores assumidos pelos parametros internos sem vinsétotais
que minimizam a energia internasse principio de minimizacdo resulta em duas implica-
¢Oes interessantes; o equilibrio termodinémico, que n@otseado aqui[14], e a estabilidade
termodinamica, que esta intimamente relacionada comm@si¢izes de fase.

Estabilidade

Considere dois subsistemas idénticos, no sentido que aaneguacado fundamental des-
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creve ambos, entao
UD(SD v MO INDY) =u@(52 v M@ (N «— SV =52 = Se assim para
todas as variaveis.

Além disso, considere que esses subsistemas nao interagienja, sdo separados por uma
parede adiabatica, isovolumétrica e etc.

Pela aditividade da equacéo fundamental a energia intetalastra

U(S,V/ M {N}) =UD(SV,M,{N})+UB(SV,M,{N}). (2.26)

Pela linearidade, temos quyS,V',M’/{N'}) = U (2S,2V,2M,2{N}) e pela homogeni-
dade, implica que (S,V/,M’,{N'}) =2U (S V,M, {N}), portanto,

U(SV,M,{N}) = % (u W(SV,M, {N}) +u<2>(s,v,|v|,{|\|})) . (2.27)

Suponha agora que os subsistemas difiram somente por umi#dqdari\S na entropia,
de forma quey @ = U@ (S+ASV,M, {N}) eU@ =U@(S—ASV,H,{N}), assim sendo, a
energia interna total sera

1

U(SV:M,{N}) =3

<u<1>(s+Asv, M, {N}) +U@(S—ASV,M, {N})) . (2.28)

Se o vinculo adiabatico for retirado, o sistema ira de undestaja energia interna € dada por
(2.28) para um que é dada por (2.27). Agora, considere unagéqiundamental que tenha a
forma da Figura 2.1.

u

U(S + A S),
u(s)

U(S - AS)

Figura 2.1:Energia interna

Neste cast (S,V,M, {N}) >U(SV,M, {N}) e o principio da minimizag&o néo é satisfeito.
Assim sendo, fica evidente que a condicao de estabilidadeéteazado pela convexidade da
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energia interna, como era de se esperar pela equacao @diudo, podemos escrever que:
UM (S+ASV,M,{N})+UP(S—ASV,M,{N}) <2U(SV,M,{N}). (2:29)

Utilizando a definicdo de derivada, é facil mostrar que esedi¢cao pode ser expressa por:

a2u)
e > 0. (2.30)
( 0F Jym.iny

Portanto, os pontos que estdo sobre a parte concava da é@o\sfio estados permitidos ao
sistema. Para descrever um processo real utlizaremos tasgiitspor tangente, ver Figura 2.2.

Figura 2.2:construcéo por tangente. Imagem adaptada[14]

Nessa figura a curva descrita pelos pontos B, C, D, E e F ndaéetstendo substituida
pela reta definida pelos pontos B e F. No entanto, somententeG, D e E ndo satisfazem a
condicao de convexidade.

A analise da concavidade nos demais potenciais termodioanpode ser feita pelas pro-
priedades da transformada de Legendre. Por exemplo

-1
T _ d U _ 2 L, dS_ 9 G _ _9%G U _ 902G
ST 9535 = 92 €9T = ~aT T — —gre- Porantosg = — (W :

Dessa forma, podemos afirmar que os potenciais termodinérf@cenergia interna e suas

transformadas de Legendre) sdo fungdes convexas nos parsreetensivos e concavas nos
parametros intensivos.
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2.6 Nocoes de Transi¢coes de Fase

A condensac¢édo da agua ou a fusdo do gelo sdo exemplos fasifiartransicao de fase.
Umatransicao de fase € caracterizada por uma mudanca agudeaescontinuidade nas pro-
priedades termodinamicas do sistema como resposta adesiagntinuas de alguma condicao
externa como a temperatura ou o campo magnético aplicado.

Modelos fenomenoldgicos, tais como o de Van der Walls pardluido simples e o de
Curie-Weiss para o ferromagneto uniaxial simples, prdpoeram um tratamento adequado
para a transicdo de fase nestes sistemas. Uma teoria maifaieroposta por Landau na
década de 30[17].

Motivada pela analiticidade da energia livre e na simetdaHamiltoniano, essa teoria
baseia-se na introducéo do parametro de ordem e no esiatmtéz de uma expansao da ener-
gia livre em termos dessa grandeza.

2.6.1 Conceitos Fenomenolégicos

O parametro de ordem de um sistema € uma variavel que é nus@alésordenada e
nao-nula na fase ordenada, podendo ser um escalar, um veddé onesmo um tensor, além
disso, pode ser real ou complexo. Para cada sistema € defi@idma forma, assim sendo,
a sua identificacdo nem sempre é trivial. A Tabela 2.1 liggarad sistemas e 0s respectivos
parametros de ordem[18].

Tabela 2.1Parametros de ordem de alguns sistemas

Sistema Transicao Parametro de ordem
Liguido-gas Condensacao/evaporacdo Diferenca de delesige— p) — pg
Sélido magnético Ferromagnético Magnetizacao esponi@orespinm
Antiferromagnético Magnetizacao de sub-rede por agin
Soélido Dielétrico  Ferroelétrico Polarizacio
Antiferroelétrico Polarizacéo de sub-rele

A expansao da energia livre em poténcias do parametro depjagieto com os argumentos
de simetrias, ddo um primeiro critério da ordem da transip@&eacordo com Ehrenfest[19] uma
transicdo de ordem-n tem a n-ézima derivada da energiglnmelacdo ao parametro de ordem
descontinua, e.g. uma transicéo de fase de primeira oraeiapeimeira derivada descontinua.

Uma classificacdo mais recente, segundo Fisher[20], defi@@iopa transicao de primeira
ordem tem a primeira derivada descontinua. Se essa deéaadinua mas a segunda derivada
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descontinua ou infinita, a transi¢cdo recebe o nome contingética. Este ponto de desconti-
nuidade é chamadumonto criticoe a regido em torno deste ponto denominadegio critica
A simetria do sistema € espontaneamente quebrada no pdido.cr

2.6.2 Instabilidade e TransicOes de Fase

Para os parametros termodinamicos que levam a instatglidadistema estara em uma
coexisténcia entre as fases estaveis. Por exemplo, no eassteina mostrado na Figura (2.2),
um ponto intermediario, comold, representa uma coexisténcia entre as fases dos pm@tos
F. Portanto, a retBF define uma transicdo entre essas fases. Uma transicao crisiéneias
entre fases é de primeira ordem.

O conjunto de pontos nos quais ocorrem as transi¢coes de dasspaco de campos ter-
modinédmicos constitui o limite entre as fases. O graficoalespaco com os limites e fases
do sistema é chamadtagrama de faseUm exemplo de um diagrama de fase é mostrado na
Figura (2.3, esquerda).

T M

Figura 2.3:A esquerda um exemplo de um diagrama de fase. A direita o giatele Helmholtz que pode gerar
um diagrama de fases da esquerda. Imagens adaptadas[14]

Esse diagrama pode ser de um sistema magnético cuja emamkg, lequacao (2.16), seja
dada na forma da Figura (2.3, direita). Vemos neste potetecimodinamico a existéncia de
dois minimos, um local e outro global. Um minimo local definie estado meta-estavel, e
sua populacéo se deve a flutuacdes do potencial termodimdilemperatura de transicao é
definida quando os dois minimos séo idénticos, ou seja, as#mglobais, portanto, os dois
estados sdo estaveis. Comportamento mostrado em detdhguna (2.3, esquerda).

O potencial termodinamico, sobre a curva de coexisténoide ge alterar conforme mos-
trado na Figura (2.4). Onde os dois minimos comegcam a sesceal@uando eles ja se uniram
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completamente, como no porfp temos um um ponto critico. Neste ponto a transicdo de fase
é continua, i.e. ndo existe mais coexisténcia entre as faséstipo de transicao é de segunda
ordem (ou critica).

e
7

.
4
@

T

Figura 2.4:Comportamento do potencial termodinamico sobre a curvaesisténcia. Imagem adaptada[14]

2.6.3 Expoentes Criticos e Universalidade

Como em uma transicao de segunda ordem a segunda derivaseoatiieua, temos que,
para um sistema magneético, a susceptibilidggeequacéo (2.23), e o calor especif@g,
equacédo (2.21), "explodem”na temperatura crificaTipicamente esses parametros se com-
portam como uma lei de poténcia proximo a singularidadese@y

Xt OL=T/T| Y =[t| Y, (2.31)

ChO|L-T/T| % =|t]79, (2.32)
ondet € a temperatura reduzitlas 1 — T /Tc.

Longe da transicdo de fase os graus de liberdade do sistepamente, se desacoplam.
Proximo a transicdo, pequenas perturbacdes se propagaraimdp sistema. Assim sendo,
leva-se a crer que esse seja um efeito coletivo. Portargerase que os graus de liberdades
estejam correlacionados. Uma medida de correlagéo € dedfupedo de correlacdo espacial,
definida como
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rMH=S-<5>)-(S5-<5>), (2.33)
o simbolo< ... > significa média térmicaeé a distancia entre os sitios j.

Para um sistema com simetria translacional essa funcaodegemente da distancia entre
os spindr| e, em certos casos, espera-se uma dependéncia da formei®zesnike[15]
—r
¢

ondep € um numero real é é definido como comprimento de correlacdo. No regido critica

F(r)~r Pexp(—), (2.34)

devido a correlacao, o valor detambém ir4 se comportar como uma lei de poténcia, na forma

& =23t (2.35)

Esses expontes sdo conhecidos caxmoentes criticosFormalmente, o expoente critico
associado a quantidadepode ser obtido através do limite

In[f(t)]

A= M (2.36)
Em geral, espera-se qiidgenha uma dependéncia coma seguinte forma
f(t)=At*(1+Bt +...), (2.37)

ondeA é a amplitude criticadB é a correcédo principal na amplitudée- 0 é a corre¢do principal
no expoente. Portanto, quande- 0"

f(t) ~th. (2.38)

Ao calcular o limite no sentido oposte— 0—, um expoente\/ pode ser definido de forma
analoga, trocandbpor —t. Do ponto de vista tedricd = A’. No entanto, as amplitudes ge-
ralmente ndo sdo as mesmas. Os expontes criticos comursadtesiem sistemas magnéticos
sao apresentados na Tabela (2.2)

Apesar da temperatura critica depender sensivelmenteveiesds parametros associados
a cada sistema, 0s expoentes criticos assumem valoressaisve sdo determinados por um
conjunto pequeno de fatores. Eles dependem apenas da tinsitade espacial do sistema
fisico (d), da simetria e dimensionalidade do parametro de ordgmdo alcance das interacfes
microscopicas.
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Tabela 2.2 Definigbes de alguns expoentes criticos

Grandeza Expoente Critico Lei de Poténcia Condi¢cbes
Calor Especifico a c~t ¢ T>T,H=0
Magnetizagdo B m~ (—t)"B T<T,H=0

) m~ h? T=Tc
Susceptibilidade % X ~t7Y T>T,H=0
Comprimento de Correlacéo Y E~tY T>T,H=0
Funcéo de Correlagéo n A ~rd=24n T=T,H=0

A universalidade possibilita simplificar o estudo dos fee@os criticos. Pois, pode-se
inferir os expoentes criticos para sistemas complexosta gdarresultados obtidos do estudo
de transicao de fase para sistemas simples da mesma classeatealidade. Na Tabela (2.3)
esta ilustrado algumas classes de universalidade.

Tabela 2.3Valores de expoentes criticos para algumas classes desalidade[21]

Universalidade d n a B y o v n
Ising 2 1 0 1/8 7/4 15 1 1/4
3 1 0.110(5) 0.325(2) 1.241(2) 0.630(2) 0.031(4)
XY 3 2 -0.007(6) 0.3455(20) 1.316(3) 0.669(2) 0.033(4)
Heisenberg 3 3 -0.115(9) 0.3645(25) 1.386(4) 0.705(3) 403
Esférico 3 -1 1/2 2 5 1 0

Relacbes rigorosas entre 0s expoentes criticos podemrsgaddes de argumentos termo-
dindmicos e geram um conjunto de desigualdades[15]. A citar

e Desigualdade de Rushbrooke + 20 +y > 2;

¢ Desigualdade de Griffiths a +B(1+9) > 2;

onde o sinal de igual é valido para alguns modelos que tém&@mlexata, tal como o modelo
de Ising bi-dimensional.
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3 Conceitos de Mecanica Estatistica e
Simulacao Computacional

O conteudo deste capitulo é uma breve revisdo dos conceitoedanica estatistica[17].
Um dos objetivos da mecéanica estatistica é fazer uma cometémas interacdes microscopi-
cas do sistema (e.g. forca entre os atomos) com as fasesst@uicas. Quantitativamente,
mesmo conhecendo as interacdes efetivas entre os atomop@tencial de Lennard-Jones),
€ muito dificil prever em quais valores dos parametros tdindmicos ela ocorrerd. Nestes
casos, métodos numéricos, tais como Monte Carlo e Dinamatadular, podem ser as Unicas
aproximacdes razoaveis para o problema.

3.1 Nocdes Basicas de Probabilidade

Dado algum processo (ou experimento) ddmesultadosAq, Ay, - - -, An,, Chamadogven-
tos atribuimos um valoiP(A)) = B > 0 & probabilidade de ocorrer cada eveA{f22]. Os
eventos sdo mutuamente excludentes se a ocorréncia de nto iwplica que outro evento nao
pode ocorrer simultaneamente, ou seja, a probabilidadeatsenA; e A € nulaP(A;j e A) =0.
Neste caso, a probabilidade de ocorréncia de um dos doisosvenou A, sera dada por
P(Aj ou A) = P; + . Se emN medidas obtivermols; resultados com o eventy a probabi-
lidadePR, é dada por

P = lim M (3.1)

N—oo

Definindo assim, uma distribuicdo de probabilidades. A sdasaprobabilidades de resultados
mutuamente excludentes € igual a 1, ou seja,

ZH:L (3.2)
|
O valor esperad@A) de um processo é definido como

(A) =Y PA. 33)
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Para poténcias d& temos que

(AT) =5 RA™. (3.4)

Assim sendo, podemos analisar os cumulantes, definidos como
(AA)T) = (A —(A)") =5 R(A —(A)" (3.5)
|
Sendo mais importante o case= 2, chamado deariancia (?2)

(A7) = S R(A—(A)? =T RAZ-25 RA(A) + 5 R(A?, (3.6)

portanto
(DA)?) = (A%) — (A2 (3.7)

O desvio relativo é dado por

1 1
— 2y — 2y _(A)2
0= g (082 = [ (8) — (2) 8)
No caso de uma fungéo, na forRdA; ), os resultados anteriores se generalizam, observando
que

(FAI™ = 3 RIF(A)™ (3.9)

Considere dois processos, cujo conjunto de eventos e taspaurobabilidades sdo dados
por, {Am} com probabilidadgPym} e {Bn} com probabilidadgP>,}. SeA; e Bj séo indepen-
dentes, a probabilidade dos dois ocorrerem sera

Rj = PiPyj. (3.10)

Se néo séo independentes iremos definir a probabilidadécommal P( j|i) queB;j ocorra dado
queA; ocorreu como
P.
P(il) =5 (3.11)
Li

comy;P(jli) = 1. O grau de dependéncia pode ser medido &lariancia
COV(A,B) = (AB) — (A)(B), (3.12)

onde
(AB) = Y RjAB;. (3.13)
]
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Quando sao independentes, temos que
(AB) =S PuA Y PoiB) = (A)(B), (3.14)
[ ]

portanto,COV(A,B) = 0. Dessa forma, quanto maior a covarianga maior a depersdéntie
0S eventos.

3.2 Ensemble Microcanonico

Como no capitulo 2, onde tratamos dos conceitos de termodiadiremos definir os pos-
tulados da mecénica estatistica[17], a citar

Primeiro Postulado ou Hipétese Ergddica

Todos os estados microscopicos acessiveis a um sistena@deem equilibrio séo igual-
mente provaveis.

Esta hipdtese define Bnsemble MicrocanénicoComo todos os estados séo igualmente
acessiveis, a probabilidade de encontrar o sistema em uesthdos com energia interba
volumeV, magnetizacd¥ e por um conjunto de nimero de particu\aé

P — (3.15)

Q(U,V,M,N)’
sujeito a
Z R=1 (3.16)

Dessa forma, podemos utilizar a distribuicdo de probadues (3.15) para tratar estatisti-
camente um processo termodinamico.

Segundo Postulado

A entropia é definida por

S(U,V,M,N) = —kg T RInR. (3.17)
|

No caso do Ensemble Microcanénico, temos que
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1 1
2 QuV.MN) "o VMN) (3.18)

1
= kehQU.VMN)S ——
IZQ(U,V,M,N)

SU,V,M,N) =

= kglnQ(U,V,M,N).

A entropia acima possibilita a conexédo do ensemble mickuan com a termodinamica.

3.3 Ensemble Candnico

Como na termodinamica, temos representacdes alternatpsndendo da conveniéncia.
Suponha um sistema em contato, por uma parede diatérmiaa fimpermeavel, com um re-
servatorio térmico. Seja esse reservat®iauito grande em relagéo ao sisteSde forma que
o numero de graus de liberdade que descreve o sistema éziespperto dos que descrevem
0 reservatorio, ou sej&g > Qs. Quando o sistemg+ R) estiver isolado, com energia total
Uop, a probabilidad®; de encontrar o sistema em um estado microscopsara dado por

Pj = cQ(Uo—Uj). (3.19)
Fazendo o logaritmo da relagdo acima
INP; =In(c) +InQ(Ug —U;j). (3.20)
Substituindo a relagao (3.18), temos que
InP; :ln(C)-l-éS(Uo—Uj). (3.21)
Expandindo em séries de Taylor em tornd ge

oS 9°S 2
InPj = constanter <w) (=Uj)+ <W) (=Uj)“+--- (3.22)

Como <%> = % ver equacdo (2.11), e atemperatura é constntdr, devido ao reservato-
rio térmico. Temos quégvzg’) = (g—a) — 0, portanto

1
InP; = constante- —Uj, (3.23)
keT
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ou seja,

exp(—BY;)
Z )

ondef} = kBiT e Z é a constante de normalizacédo, denomirfadado de particapassim sendo

P = (3.24)

Z= Zexp(—BUj). (3.25)
]

Dessa forma, podemos utilizar a distribuicdo de probadues (3.24) para tratar estatisti-
camente um processo termodinamico em contato com um r&&eovg&rmico.

3.3.1 Conexao com a Termodinamica

Pela definicdo da entropia, eq. (3.17), temos que

exp(—pBUj) n exp(—pBUj)
Z z

- ey eXp(ZBUJ) (-BU; —InZ).

SUj) = —ks) (3.26)

com a distribuicao definida por (3.24) e as propriedades gasbdicdes (3.1) e (3.3), temos

que
S(Uj) =ksInZ +ksB(U), (3.27)
isolandoZ L L
'nz:k_BS(Uj)_?<U>’ (3.28)
ou seja,
Z = exp kBT(TS(UO U)|- (3.29)

No limite termodinamico espera-se glue) ~ Uj, entéo a definicéo do potencial de Helmholtz
(2.16) se aplica, portanto
= exp(—pBF), (3.30)

conectando, dessa forma, o ensemble candnico com a teld@nuda
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3.4 Simulacdo Computacional - Método de Monte Carlo

Como o valor esperado de uma grandeza termodinamica é dédeqecéao (3.3) com
a distribuicado de probabilidade dada pela equacéo (3.B4grea-se que se deve realizar uma
soma sobre todos os estados acessiveis ao sistema. A idiéia tdéd método de Monte Carlo é
aproximar a soma sobre todas essas configuracdes por umaasraaim conjunto del con-
figuracdes aleatoriamente escolhidas. Portanto, o vglerado dessa grandeza termodinamica
sera

F 2 AU

(A ~ A= SIS (3.31)

Se o conjunto de configuracdes for escolhido de acordo condistrébbuicao de probabili-
daded?, podemos escrever

A_ St A I:)i_le_ﬁui_
SR te U

(3.32)

Uma escolha natural é usar a distribuicéo definida pela équ@c24), assim sendo

_ M A
A:%. (3.33)

a média termodindmica se reduz a uma média aritmética.

3.4.1 Cadeia de Markov

O conceito de cadeias markovianas tem papel central emaspded por Monte Carlo, pois
a média desejada pode ser realizada sobre uma cadeia gest&dja um processo estocas-
tico discreto em tempds, to,t3- - -, cujo estados possiveis para o sistemaBsdBy,Bs, -+, € 0
estado em que se encontra no terfjpddenominado d¥;;. Considere a probabilidade condi-
cionalP(X, = Bj,| X, , = Bi,_;, %, , = Bi,_,,---) de que no tempt, o sistema esteja no estado
Bi,, ou sejaX;, = B;j,, sendo que no tempg_1 valia queX; , = Bj , e assim por diante. Em
um processo markoviano essa probabilidade condicion@ntkpsomente do estado anterior,
ou sejaP (X, = Bj,| X, , = Bi,_;)[22]. A sequéncia de estad¥sé uma cadeia de Markov e a
probabilidade definida acima € a probabilidade de transigée os estadds;, , eB;,

W j =W(Bj — Bi) = P(X, = Bi|X,_, = Bj). (3.34)

As probabilidades de transicao requerem\gig>0ey ;W j = 1.
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Equacdo mestra

Podemos construir, recursivamente, a probabilidade Rgdg), = Bj) do sistema estar no
estaddB; no tempol,, sendo

P(th = B]) = P<th = BJ |th—1 = Bi)PO(tn—l = S) :\/\/'JP(th—l = Bl) (335)

A equacédo mestra define a mudanca dessa probabilidade conpottératando o tempo
como variavel continua e escreverfo, = Bj) = P(Bj, tn)).

d .
w = 2 WiiP(B},t) = 5 WLP(Bi ). (3.36)

Como as probabilidades entre os eve#ps- Bj;, Bj — Bj,, Bj — Bi,, - - -, sS40 mutuamente
excludentes, temos que
P(Bj,t) = ZW.?,-P(Bi,t). (3.37)
|

A probabilidade de no tempibo sistema estar no estalyp € a soma das probabilidades de
transicao de todos os estados [Bya

Quando em equilibrio, as taxas em que o sistema realizagd@sspara o estadpe fora
dele devem ser iguais, ou seja,

> W iPeq(Bj) = 5 W jPeq(Bi). (3.38)

Portanto ,7‘]' Peqé'f i

=0 eW, iPsq(Bj) =W, jPeq(Bi), relagéo conhecida confmlango detalhado

Como a probabilidade do j-ézimo estado ocorrer, no eqidlibrdado pela equacao (3.24),
tem-se do balanco detalhado que

Wi _ PedB)) _ puj-u. (3.39)

Wi Peg(B)
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3.4.2 Algoritmo de Metropolis

Qualquer taxa de transi¢éo que satisfaca o balangco detafiaate ser utilizada em uma
simulacdo de Monte Carlo. De acordo com prescricdo de Maliso23]

(3.40)
1 se AU <O

ondeAU = U; —U;. ComoW;; € uma grandeza diferente de zero para todos esBdoB;, a

e PU-V) se AU >0
Wi =

condicéo de ergodicidade € obedecida. A forma que o algopptde ser implementado € dado
pelo fluxograma na Figura (3.1)

‘ Defina um estado inicial S ‘

1L

— ‘ Escolha um novo estado S aleatoriamente “_

Nao

Sorteie um nimero aleatério R entre 0 e 1

Il

Néo |
— exp(—3AE) >R? ‘

JlSIM
Troca S por S'

Figura 3.1:Fluxograma do algoritmo de Metropolis

Em sistemas de spins, deve-se determinar o tipo de rede aedis@®s de contorno usadas
na simulacdo, condi¢cdes de contorno periddicas sdo condsnsonfiguragdes iniciais usuais
sdo aquelas com os spins completamente ordenados ou destydeUm novo estado resulta
da mudanca do valor do spin[24].

3.4.3 Quantidades Termodinamicas

As quantidades termodinamicas de interesse em um moderadessio a energia interna,
a magnetizacdo, o calor especifico e a susceptibilidade étiegn A magnetizacdo, assim
como a energia interna, no limite termodinamico, sdo apragiamente iguais aos seus valores
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esperados. Portanto
E~ (U) (3.41)

M ~ (M). (3.42)

O calor especifico é dado pela eqg. (2.21). Como a fungéo degmreq. (3.25), conecta-se
a termodinamica através da eq. (3.30) temos, port@ates T -2 iad (kBT In(Z)), ou seja,

o -ter 2392 -7 (352) 432, 343
como 8 = L, temos queJs = —keB?%5 e oz - —keB 35 (—kbﬁg—é), ou seja, 92 =
2kBB2 + kBBZaB2 substituindo essas relagfes na equacao acima, temos

Ch = kg2 [%Ziﬁzz - (%g—éﬂ | (3.44)
Olhando para a fungéo de particdo, vemos que
%Z—E _ %% IZexp(—BUi),: .Z g eXp(ZBU'> (3.45)

pela definicdo do valor esperado eq (3.3) aliado com a digtéib de probabilidade dada pela
eq (3.24), vemos que

107
Zﬁ =—(U). (3.46)
Da mesma forma, ,
%3—322 - ZUFM — (U2, (3.47)
Assim sendo
Ch = kaB?((U?) — (U)?). (3.48)
Algebra similar leva a
Xt = B((M?) — (M)?). (3.49)

Dessa forma, vemos que todas as grandezas de interessdidas pbr valores médios.
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3.4.4 Efeito de Tamanho Finito

Como visto no Capitulo 2 as transi¢cdes de fase de segunda @dfe caracterizadas por
comportamentos singulares dos parametros termodinamiRi@ximo a essas singularidades
o0 sistema se encontra altamente correlacionado, de formaoginico tamanho caracteristico
importante é o comprimento de correlagado paramentro de ordem[25, 26].

Em simula¢des computacionais a ordem de grandeza do siétentiee 18a 10 particulas,
enquanto em um sistema real é de aproximadamenfe Efh sistemas finito§ sera limitado
pela dimenséo linear do sisterhaPortanto, quandb < & as correlagbes de grande alcance
serdo excluidas, dessa forma, a singularidade desagaesogronto critico é deslocado.

Dessa forma, devemos descrever como fenémenos coletitagydeescala se manifestam
em pequenas amostras, neste intuito, foi desenvolvidaria @® escala, cujas ideias centrais
sdo desenvolvidas a seguir.

Teoria de Escala

Vamos supor que a energia livre seja dada pela soma de uneaspagtilar e outra néo
singular[17],
g<t7H):gS<t7H)+gnS<t7H)7 (350)

ondet é a temperatura reduzida. A hipéteseedealaou dehomogeneidadeonsiste em supor
quegs seja uma funcdbomogéna generalizaflb] das variaveis e H. Préximo a transicao a
parte singular domina sobre a ndo-singular, contudo,

gS(t7H>:AgS()\at7)\bH>7 (351)

ondeA € um parametro arbitrario@e b sdo dois expoentes bem definidos. A arbitrariedade
de A nos permite fazer a escolha particularXft = 1, ou seja) =t—1/2, Entdo, podemos
escrever

gs(t,H) =t Y3gg(1,tP/3H) =t V3R (t~P/aH). (3.52)

Supondo que a fun¢@®(X) seja bem-coportada, a partir da forma diferencial da eaergi
livre Gibbs magnética e suas derivadas, vemos que

s(t,H) = — <%) —— {—gt_(%’Ll)F(t_b/aH) - gt—<%+§+l>HFT’(1,t—b/aH)} , (3.53)
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ondeFy indica que a derivada foi calculada em relagda £omo o calor especifico é dado por
(2.20), temos que

1 11 1 b1l b 1, b
- _ = - —(5+2) —b/a e = —(5+5+2) / —b/a
Cr TC2 { a(a+l>t Rt H)+a(a+a+l>t HF (t H),
i (g)zt_(%”gﬂ)HZFT”(t_b/aH)}- (3.54)
Além disso
m@Hﬁ*«%%):4(%5mabmm, (3.55)

ondeFR/, indica que a derivada foi calculada em relac&é.aComo a suscpetibilidade é dada
por (2.22)

x =t GF2E/ (1 b/an). (3.56)
A campo nulo, temos

11

= S+ 1)t~ GFIF(0) =t~ GHIC, (3.57)
C

CH
comparando com as definicdes dos expoentes criticos naaTaBelemos que

a:2+§. (3.58)

Da mesma forma, para a magnetizacao

m(t,0) = —t~ TR, (0) =t~ G+2)M, (3.59)
portanto L b
B:_E_E’ (3.60)
finalmente, para a susceptibilidade, temos
X = _r(%*zg)pﬁ(o) _ t*(%ﬁg))(o, (3.61)
com
y=20+1 (3.62)

das relacdes obitdas dos coeficientes criticos acima, tqu®s

a+2B+y=2. (3.63)
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Devido ao sistema ser finito 0 comprimento de correlacdoegido critica, serd da ordem
do tamanho da redgé~ L. Comoé escala na forma dada pela equacéo (2.35), temos que

t~ LV, (3.64)
Assim sendo, temos que
Ch = L9/VCy; (3.65)
m(t,0) = LAV My; (3.66)
e
x =LY xo. (3.67)

Para a transicao de primeira ordem foi mostrado que os pa@stermodinamicos escalam
comLY, onded é a dimens&o do sistema[18]. Para a temperatura critica

To(L) = Te+ AL, (3.68)

para o calor especifico
Ch = ColL Y, (3.69)

para a susceptibilidade
X = xoLY. (3.70)

Em suma, as relagcbes de interesse para este trabalho séadisaa tabela abaixo.

Tabela 3.1 Expoentes criticos para sistemas finitos

parametro primeira ordem segunda ordem

t=1-1 L-d LV
Ch Ld La/v
XT L LY/

Dessa forma, podemos inferir a temperatura critica e oseeps criticos do modelo pro-
posto, e entdo, gerar o diagrama de fase, que é o objetiwe tlabalho. O desenvolvimento
deste processo esta detalhado no proximo capitulo.
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3.4.5 Cumulante de Binder

Outra forma de se obter o valor para a temperatura critica snpm do quarto cumulante
de Binder, definido a seguir[26]

2

C3<(m<m>)2>2—<(m-<m>)*>

g1
Ua 3<m>2 (3.71)
Expandindo a equacao acima
—[<mt>-3<nm?>? d<m><m® > +12< P ><m>% —6 < m>4
Ug = . (3.72)

3< P >2

Para um sistema em que 0s momentos impares sao nulos, o otenafa a seguinte expressao

B <mt>
3< M >2

Em uma transicdo de segunda ordem, no liménte «, temos qudJs — O paraT > Tc e

Us=1 (3.73)

Uy — 2/3 paraT < T.. No entanto, enT = T 0 cumulante tende para um ponto fio.
Portanto, em um gréfico d¢, em funcdo da temperatura, para diferentes tamanhos de rede,
as curvas devem ter a interse¢ivem T = T;. Utiliza-se desse fato para estimar o valor da
temperatura critica.



36

4 Simulacao do Antiferromagneto

Nosso interesse € obter o diagrama de fase do modelo trindior&l, classico, de Hei-
senberg na presenca de uma anisotropia de sitio e um campeticag O hamiltoniano que
descreve o modelo é:

N N N

§-DY () ~gusH ) (4.)

<> [ i

=1

[0pll

O problema sera tratado usando-se a técnica numerica desgéoule Monte Carlo.

4.1 Comportamento Esperado

Olhando para a competicédo entre os termos do hamiltoniap@l. &), podemos predizer
qualitativamente o comportamento do sistema. Patal eH = 0, devido a completa simetria
espacial, temos o estado fundamental antiferromagnétitotamente degenerado, ou seja, a
magnetizacéo de sub-redg pode estar em qualquer direcao, veja Figura 4.1 (a). Aumdata
a temperatura ocorre uma transicéo de fase de segunda ocadlemrp estado paramagnético.
Essa transicéo € descrita pela classe de universalidadeisienderg-3D.

ParaD # 0, neste trabalho estamos interessado®em0, a simetria € quebrada e o sis-
tema toma uma direcao preferencial, neste caso a dire@ssim sendo, temos somente duas
degenerescéncias do estado fundamental, magnetizagébrddesna dire¢céppositiva ({ng)
ou negativa{ng), veja Figura 4.1 (b). Da mesma forma que antes, aumentatesoperatura
ocorre uma transicdo de segunda ordem para um estado patinaglescrita pela classe de
universalidade Ising.

Aplicando um campo magnético na dire¢cdo de magnetizacagoi fdcH # 0, ocorrera uma
transicdo de fase de primeira ordem para um estado "spif-flep magnetizacao de subrede
no planomyy. Isso se deve ao fato de que o campo magneético tende a aldosrds spins no
mesmo sentido, veja Figura 4.1 (c), no entanto, o termo da téo favorece este alinhamento;
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\ueij oL

12 ordem

Paramagnético

0
@0@0@ Q.
o 0@ o Oz G

(e)

Figura4.l: Em(@=0eH=0,em((b)D>0eH=0,em(c)D>0eH >0,em (d)D >0
eH >0, em (e) o diagrama previsto

assim sendo, a magnetizacdo no plapsera energeticamente favorecida, veja Figura 4.1 (d).
Uma transicao de segunda ordem do estado spin-flop para magmatico, com aumento de
temperatura, também deve ser observado.

Dessa forma, podemos afirmar que a Figura 4.1 (e) mostraajis@mente o diagrama de
fases do sistema.

4.2 Detalhes da Simulacéao

Atécnica que usaremos sera o algoritmo de Metropolis. Beitmplementado considerando-
se uma rede cubica, cujo parametro de r@ftd definido como sendo unitario, i.ea= 1. Na
Figura 4.2 (a) temos ilustrado essa rede, com destaque p@rameiros vizinhos de um sitio
do volume. A rede tem dimensdes de LXxLxL, em nosso trabalamas L=4,6,8,16 e 32. Para
o0s sitios das bordas, usamos condi¢gBes de contorno pasdser Figura 4.2 (b)).

Por definicdo, um passo de Monte Carlo é computado ao se paragede inteira sequen-
cialmente. Cada passo é visto como sendo uma configuragélbidag¢entre todos os possiveis
estados acessiveis ao sistema, conforme discutido naosgeta Portanto, para se obter os
valores esperados dos parametros termodinamicas, attawes (3.33), se faz necessario um
conjunto grande de configuracfes. Neste trabalho as siGaddgoram realizadas utilizando
10° configuracdes, em redes pequenas e longe da regido critiddnes demais casos.

Devemos descartar um numeka de passos iniciais de Monte Carlo para que o sistema
entre em equilibrio[24]. Usualmente, define-se este vatavés do comportamento das quan-
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Figura 4.2:(a) Rede cubica[15]. (b) Condigio de contorno periddida[@d Estado fundamental sem campo
aplicado.

tidades termodinamicas de interesse em funcdo do nimesasdegpde Monte Carlo. Estima-se
An no momento em que essas quantidades comec¢am a flutuar endéaunovalor médio. No

gréafico abaixo ilustamos este comportamento para a enedgEpm em uma rede de tamanho

liner L = 8, campo aplicadél = 3.OO‘L—SB2 e temperaturd = 1.45%. Para efeito de compara-

¢ado, calculamos a energia a partir de duas configuracdéaisnicompletamente aleatorio e no
estado fundamental sem campo aplicado, ver Figura 4.2 (c).

—1I]IlIIlllllllllllllllllllllll

: — Estado Inicial - Fundamental a Campo Nulo -

15 Estado Inicial - Aleatdrio B
Ay
Y _

, I rl‘mlku\v "{’N’wﬂ.f"‘_\'/\%‘W“ﬂ’m‘l\‘mlw: ":Wlh‘fwj *{ #\’ M“ﬁd‘l

E/spin -2,5{ .15 ] |
2k WA 1
-3 250 i _
3L | .
_3’5 — -3,5 — -]
4 50 100 150 1

_4 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

0 500 1000 1500
n

Figura 4.3:Energia por spin em fung&o do nimero de passos de Monte Carlo.

Podemos inferir, deste gréfico, que o sistema estara teadalicomAn ~ 10° passos de
Monte Carlo, para ambos casos. Como em nosso sistema carndseceestado fundamental
a campo nulo, Figura 4.2 (c), podemos definir essa como a @mdhicial para a primeira
temperatura. Para as demais temperaturas a configuragi@abfiviia Ultima configuracéo obtida
da temperatura anterior. No entanto, usamos um valor patiradm = 1002 para todos 0s
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casos, esse sendo um valor bem maior que o encontrado,igersassim a termalizagéo.

Utilizando a pseudo-linguagem de programa&aotugo[27], a seguir, temos o refina-
mento sucessivo do programa, com as consideragfes dasw@oima. Implementacdo em
Fortran 90 se encontra anexada ao final da dissertacao.

inicio Simulagéo
"defina as varidveis e inicialize-as"
"defina configurag8o inicial"
enquanto temperatura < temperatura final, faga
"Termalize o sistema"
para i = 1 até numero de passos de monte carlo, passo 1, faga
"Monte Carlo sequencial"
"imprima configurag&o"
fim para
temperatura = temperatura + variagdo de temperatura
fim enquanto

fim Simulagédo

As sequéncias "defina as variaveis e inicialize-as" e "Defordiguracdo inicial" néo
vao ser refinadas, pois, sdo de pouco interesse e facilmmaptemetaveis, ver Apéndice A.
Em "imprima configuracdo” escrevemos em arquivo a saidantidatao, que sera discutida
adiante.

Considerando a discusséo acima sobre termalizacdo dmajséesequéncia "Termalize o
sistema”, pode ser implementada como:

para i = 1 até nimero de passos de termalizagdo, passo 1, faga
"Monte Carlo sequencial
fim para

"Calcule a energia'

Onde, numero de passos de termalizacam.=
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A sequéncia "Monte Carlo sequencial”, foi implementadaisdg o algoritmo de Metro-
polis, ver Figura 3.1, da forma a seguir

para j = 1 até L#LxL, passo 1, faga
"mude o spin do sitio j"
"calcule a variagdo da energia (deltaE)"
se (deltaE < zero)
"aceita a troca"
sendo
"sorteie um nimero aleatério R entre 0 e 1"
se (exp(-deltaE/temperatura) > R)
"aceita a troca"
sendo
"ndo aceita a troca"
fim se
fim se

fim para

A energia, e consequentemente a variacao dela, sdo caswamhrtir do hamiltoniano que
descreve o sistema, eq. (4.1), neste trabalho us@m@i. Temos neste hamiltoniano somas
sobre primeiros vizinhos. Para facilitar este calculogkamos a posi¢cao desses vizinhos. Com
intuito de reduzir o tamanho dos arquivos de saida da sidolagtamos por retornar, ao inves
da configuracdo do sistema, a energia interna e as compsrnteagnetizacdo de sub-rede,
essas sendo obtidas pela relacéo

L
Me= 3 V() - 3 870, (4.2)

ondeg = x,y,z e o sobrescrito d&{'} significa spin da subrede conforme esquema da Fi-
gura 4.4.

Figura 4.4:Esquema de subredes. A subrede clard Ee a escura §2}
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No modelo de Heisenberg classico os spins sao aproximadogepmres unitarios, em
coordenadas esféricas

S« = Scos(8)cos(¢p) = cos(8)sin(@),
§ = Ssin(8)sin(p) =sin(8)sin(@),
S, = Scos(¢) = cos(@).

Para implementar o algoritmo sorteamos um valor[28] eritre 4 paraS; e entre 0 e &
paraf. Observando que sip) = \/(1— ), implica que,S; = /(1—%)cos(0) e S, =
V/(1—S)sin(6). A sequéncia "mude o spin do sitio j'é a implementacdo dgsaesos em
variaveis auxiliares para as componentes de spin, ou seja.

SZ_aux = sorteie numero aleatorio
teta = sorteie numero aleatorio

seno_phi = raiz quadrada de (1 - sz_aux*sz_aux)

sx_aux = seno_phix*cos(teta)

sy_aux = seno_phix*sen(teta)

Vale ressaltar que essas variaveis auxiliares para os epiregao no célculo da variacdo de
energia AE). A sequéncia "aceita a troca" atribui as componentes do jspis variaveis
auxiliares citadas anteriormente. Ou seja,

sz(j)

SZ_aux

sx(3)

SX_aux

sy(j) = sy_aux

Assim sendo, temos a base de dados necessaria para o calsujoahtidades termodina-
micas de interesse, que serao discutidas a seguir.

4.2.1 Calculo de Valores Médios e Desvios

O algoritmo de Metropolis, por construcao, permite avaleamédias termodinamcias atra-
vés da eq. (3.33). Onde, o valsré a medida dé na configuracdo do i-ézimo passo de Monte
Carlo. Necessitamos calculds), (U?), (M) e (M?).

Como o hamiltoniano que descreve o sistema apresenta isimetplano xy, vamos olhar
para a magnetizagao na dire¢dpe para a magnetizag&do no plano, definida pela equacao
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relembrando que essas componentes sao dadas pela eq. 4.2.

No caso do calculo do calor especifico, eq. (3.48), e da stilsitielpade magnética, eq. (3.49),
dividimos a saida da simulacao em feixes ou sub-conjuntusfeixe sendo definido como uma
fracdo do namero total de passos de Monte Carlo. Neste li@bhaamos 20 feixes. Ou seja, no
caso em que fizemos 4passos de Monte Carlo, cada feixe tesa BY* configuracdes. Assim
sendo, as médias necessarias sao obtidas consideranuiniesgtes as configuracdes no feixe.
Dessa forma, um valor para o calor especifico e para a susitidptie em cada feixe € avaliado.
Uma média dos valores dos feixes, junto com um desvio askmoég.(3.8), é o valor dessas
grandezas atribuido ao sistema. Para efeito comparatigiastas grandezas serao relativas ao
tamanho da rede, ou seja, divididas pdr

Como trabalhamos com nameros pseudo-aleatorios temosametacao entre os estados
obtidos. Para se minimizar o efeito dessa correlacao, ethiaanos os dados antes de dividi-los
em feixes.

Em geral, os resultados obtidos podem ser agrupados em ddamgntos distintos, como
veremos a seguir. Pontos em gréaficos em que o desvio da medidadar que o tamanho do
ponto terdo as barras de erro omitidas.

4.2.2 Efeito de Tamanho Finito e Expoentes Criticos

Como as singularidades que caracterizam as transicOeseeda observadas somente
em sistemas infinitos, vamos utilizar as técnicas de te@iastala para podermos inferir a
existéncia de alguma transicdo no modelo estudado.

Abaixo reescrevemos o comportamento das quantidadesderamoicas, para uma transi-
céo de segunda ordem para sistemas finitos
TUL) = Te+ALY,
(L) = colv, (4.4)
V4
X(L) = XoLv.
Os expoentes obedecem as sequintes relagdes de hiperescala
a+2B+y=2,
a=2-—dv, (4.5)
y=(2-n)v.
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Na sec¢do anterior apresentamos os valores dos picos pdia esyeecifico e para suscep-
tibilidade magnética. Para se obter os expoentes critgsmcados plota-se o logaritmo desses
maximos em funcéo do logaritmo do tamanho linear da redegtiages de escala vemos que
tal operacéo leva a

logcq (L) = logco + % logL,
logx(L) = IogXo+€logL. (4.6)
Assim sendo, ajusta-se retas a estes graficos. Seja asgiEmdas retas ajustadag:do

gréafico dos maximos do calor especificayedos maximos da susceptibilidade magnética. Das
equaces acima, inferimos que, = 7 emy = .

Da segunda relacao de hiperescala temos que,

2

=— 4.7
v m1+d’ (4.7)
assim sendo,
2my 2mp
a= e y= . 4.8
my +d y m +d (4.8)
Da terceira e primeira relacdes de hiperescala apresesniaaos que
r’ = 2_ m27
d—mp
= 4.9
B=grm (4.9)

respectivamente. Para se obter a temperatura critica éestem c no grafico der/(L) x L7,
ondev é dado pela eq. (4.7).

No caso de uma transicédo de primeira ordem, temos que:
TIL) = To+ALY
ci(l) = col?,
X(L) = xoL

Assim sendo, também a titulo de ilustracdo, vamos mostrgradi€os de
logCH maxx logL, log Xmaxx logL e T{(L) x L*%, dos casos ilustrados em cada regime.
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4.3 Resultados

Regime |

Este regime é definido para campos aplicados menores.qogd llustramos o compor-
tamento padrdo com um caso particular cujo campo aplicadmél.ooil—f. Na Figura 4.5
mostramos a energia por spin como funcdo da temperaturadpemaos tamanho de rede.
Observa-se um maximo no calor especifico por spin, ver FiygraJm pico também se apre-
senta na susceptibilidade magnética por spin na dirggéw Figura 4.8. Quanto maior o valor
da dimensao linedr maiores séo os valores dos maximos destes picos. Tambérsesgahm
deslocamento deles, quanto maior a rede maior a temperatucpe eles se apresentam. Os
valores desses maximos, para este caso, sao dados na Tabela 4

0 . . . . . .
-1 o 89 Al o
_ gg _
E/spin-2+ é@@ ool=a4
i @ o0 L - 6 |

dy o0 =8

a-alL =16
-3 o <l =32 7
o’

I n i

-4 o L L L | L | ! | ! | .
0 0,5 1 1,5 2 2,5 3

T

Figura 4.5:Energia interna por spin.
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Figura 4.6:Calor especifico por spin.

A magnetizacdo de sub-rede por spin na direg&ogura 4.7, tem um valor ndo nulo para
temperaturas menores que a do pico. Acima dessa tempeaptesenta um valor muito baixo,
quanto maior a rede mais proxima de zero. Essa transicaa sieféorma abrupta, porém
continua. A magnetizac&do no plano € proxima de zero para tieemperaturas. Os graficos
levam a crer em um estado fundamental com os spins alinhadeigaz, indicando uma fase
do tipo Ising. E acima da temperatura do pico um desordenannes spins, indicando uma
fase paramagnética.
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Figura 4.8:Susceptibilidade magnética por spin.
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Tabela 4.1valores maximos do calor especifico e da susceptibidadeétiagmara todos os tamanhos de rede,
no caso em qui = 1.00%.

cH X T XzxT
L TS CH max L Xz max
4 1.57+0.03 253+0.08| 1.70+0.03 111+0.03
6 1.65+0.02 30+0.1 1.724+0.02 24+0.1
8 1.69+0.01 35+0.1 1.744+0.01 43+0.2
16| 1.721+0.005 42+0.2 | 1.740+0.005 17+1
32| 1.730+0.005 444+0.2 | 1.7404+0.001 56+ 8

Com T{(L), CH,max € Xmax (Tabela 4.1) plotamos os graficos de ¢agnax x logL e de
log xzmax < logL (Figura 4.9 (a)) Observa-se que séo retas de inclinagges 0,27+ 0,05
emy = 1.91+ 0,03 respectivamente. Pelas relacdes (4.7), (4.8) e (4.8)eafos 0s expoentes
citados na Tabela (4.3).

2 —
o G,
o X, ]
L5 A= CV max |
o A = XZ, max
Log(A) 1 -
0,5- i
1 | . | , | , | , | , | . 1.5 I | I | I | I | I | I
6 08 1 12 14 16 18 2 "0 0,025 0,05 0,10/35 01 0,125
Log(L) L

(@) (b)

Figura 4.9:Regime I: Em (a) temos o comportamendo do calor especificcsast@ptibilidade magnética em
relacdo ao tamanho da rede e em (b) o comportamento da teorpatas maximos dessas grandezas também em
relacdo ao tamanho da rede, escalonado.
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Figura 4.10:Cumulante de Binder de quarta ordem. Comportamento padréegime |

Na Figura 4.9 (b) mostramos o gréafico @igL) x L*%, ondev foi obtido acima. No
limite L — oo, inferimos as temperaturas criticas(Tab&P Nesta tabela também se encontra
a temperatura critica obtida pelo quarto cumulante de Bjfdgura 4.10.

Tabela 4.2 Temperatura critica

CH

Xz Us (Te)

Tc 1.738+£0.003 1745+0.002 174+0.02 1741+0.008

Tabela 4.3Resultado ddinite size scalingara o caso ilustrado no regime |

v

y B n

0.612+0.009 (017+0.03 117+0.04 033+£0.01 009+0.03
Ising 0630+0.002 Q110+0.005 1386+0.004 03645+0.0025 0033+0.004

Regime Il

Este regime é definido para campos aplicados er:ﬂ)(e%g e 500%, ilustramos aqui com
0 caso de campo aplicadd = 4.603%. Mostramos na Figura 4.11 a energia por spin como
funcdo da temperatura para diversos tamanho de rede.



4.3 Resultados

49

E/spin-2,5-

-3

I n
WO~
N O

2P eBo
AB S OO

rrrrr

|
1,5 2 2,5
T

Figura 4.11:Energia interna por spin.
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Figura 4.12:Calor especifico por spin.
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Figura 4.13:Magnetizac&o de sub-rede por spin na diregdo
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Figura 4.14:Susceptibilidade magnética por spin na direzo
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Figura 4.16:Susceptibilidade magnética por spin no plago
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Neste regime observa-se dois picos no calor especifico porar Figura 4.12. A sus-
ceptibilidade magnética por spin no plaxy Figura 4.16, também apresenta dois picos. Na
direcdoz, Figura 4.14, apresenta somente um. Como no regime |, quaaity a rede maiores
os valores maximos. No calor especifico as temperaturassdegtximos aumentam com o
aumento da rede. Esse comportamento também se constatscepttilidade na direcéoe
para o primeiro pico na suscetibilidade no plasyoNo entanto, para o segundo a temperatura
diminui com o aumento da rede.

Além disso, observamos uma descontinuidade na magnediziecgub-rede, onde a com-
ponente na direcdn Figura 4.13, se anula e a componente no pkand-igura 4.15, que era
proxima de zero, torna-se nao nula. Para temperaturas ftesseasa magnetizacao no plano
também vai se anular, de forma abrupta porém continua. @ojpodemos inferir dos graficos
um estado fundamental com os spins alinhados nozixalicando uma fase do tipo Ising. Ao
aumentar a temperatura, a magnetizacdo no plano passa @adandicando uma fase "spin-
flop". Essa magnetizacdo dara lugar a uma fase paramagoeétitauando com o aumento de
temperatura.

Tabela 4.4 valores maximos do calor especifico e da susceptibidadeétiagpara todos os tamanhos de rede,
no caso em qui = 4.603“%.

Segundo Pico
cy xT Xxy X T

L LK Xzmax L Xxy,max

4 1.00+£0.04 148+0.04| 1.144+0.03 085+0.04

6 1.06+£0.02 1744+0.05| 1.158+0.02 182+0.08

8 1.094+£0.01 189+0.08| 1.154+0.01 32+0.2

16| 1.114+0.005 23+0.1 | 1.150+0.005 123+0.8

32| 1.1304+0.005 252+0.08| 1.140+0.001 46+t 2

Primeiro Pico
cyxT Xy X T Xzx T

L T CH max TS Xxymax T¢ Xz,max
4 | 0.18040.005 21407 0.180+0.005 (2+1)x10* | 0.180+0.005 (3+1)x 10"
6 | 0.2604-0.005 4+ 2 0.2604+0.005 (8+2)x 10" | 0.260+0.005 (10+7) x 10*
8 | 0.27040.005 614 0.270+0.005 (13+6) x 10' | 0.2704+0.005 (2+1) x 10?
16 | 0.29540.005 — 0.2954-0.005 — 0.2954-0.005 —
32| 0.300+0.005 (54+3)x 10' | 0.300+0.005 (145+7) x 107 | 0.300+0.005 (189+9) x 107

Assim sendo, acreditamos em duas transi¢cdes de fase ngistereA serem verificadas
com a analise de tamanho de finito. Neste regime temos dofegaravaliar, cujo dados sédo
apresentados na Tabela 4.4.
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Primeiro Pico

Vale lembrar que had uma descontinuidade na magnetizacé® caes. Esse é o primeiro
indicio de uma transicdo de primeira ordem. Como mencigresdaima transi¢céo desse tipo o
sistema escala com o valor da sua dimensada Figura 4.17 (a) temos graficos de dpgnaxx

logL, 109 Xxymaxx l0gL € 10gXzmax>< logL.

0,3- o |

4, —
O
3r 7 0,25 4
Log(A), i T
1- o A= CH, max | 0'27 ]
o A= Xxy, max
<& A = XZ, max
o | | | L | ! i 0,15—! ! !
06 08 1 12 14 16 18 2 0 0,005 g 0,01 0,015
Log(L) L

(a) (b)

Figura 4.17 Regime II: Primeiro pico em (a) comportamento do calor ejpec susceptibilidade magnetica na
direcdoz e no planaxy em relacéo ao tamanho da rede e em (b) o comportamento darsgorpesritica também
em relacdo ao tamanho da rede

Nestes graficos vemos que o calor especifico escalou com Umieoed = 2.7+ 0.2,
a susceptibilidade no plang escalou comd = 3.2+ 0.1 e, finalmente, a susceptibilidade na
direcdoz escalou cond = 3.14+0.1. Que sao valores bem préximos da dimensionalidade do
sistema. Dessa forma, fica caracterizada uma transicaondeifar ordem.

Na Figura 4.17 (b) temos os gréficos Fex L~9, onde usamos d = 3. Fazendo o limite
L — o observamos que a temperatura critica obtida-£ 0.29440.004.

Tabela 4.5Resultado ddinite size scalingara o caso ilustrado no regime Il primeiro pico

CH Xxy Xz média
T. 0.294+0.004 02944+0.004 0294+0.004 Q29440.004
d 2.74+0.2 32+0.1 31+0.1 30+0.1
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Segundo Pico

Na Tabela 4.4 apresentam 4L ), CH max€ Xmax Na Figura 4.18 (a), vemos os gréficos de
l0gCH maxx logL e logxxymaxx logL , onde vemos quey = 0.26+0,03 em, = 1.92140, 006.
Os expoentes criticos obtidos, atravé das equacdes @L3)e((4.9), séo citados na Tabela 4.7.

2 T T
o C,
o X,
1,5+ _ i 1,15 _
A= H, max
o A= Xy, max
1- B 1.1 m
Log(A) | | T
oy 1 1,05 i
o- _
! ! [ S R R r . o T
06 08 1 12 14 16 18 2 0 0,025 0,05 0,075 0,1 0,125
Log(L) LW
(a) (b)

Figura 4.18:Regime II: Segundo pico em (a) comportamento da temperetitiea em relagéo ao tamanho de
rede e em (b) este comportameno escalonado.
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Figura 4.19:Cumulante de Binder de quarta ordem. Comportamento padréegime ||

Na Figura 4.18 (b) mostramos o graficoéL ) x L_%, ondev foi obtido acima. No limite
L — o e pelo quarto cumulante de Binder (Figura 4.19), inferim®sequintes temperaturas
criticas:
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Tabela 4.6 :Temperatura critica

CH XxY Uy (Te)
T 1.130+£0.005 1149+0.006 114+0.02 114+0.01

Tabela 4.7 Resultado ddinite size scalingara o caso ilustrado no regime Il segundo pico

v a y B n
0.614+0.006 Q16+0.02 1184002 0331+0.005 Q079+ 0.006

Ising 0630+0.002 Q110+0.005 1386+0.004 Q3645+0.0025 0033+0.004

Regime Il

Definido para campos aplicados maiores q.tﬁ)@%, ilustramos aqui com o caso de campo
aplicadoH = 6.50‘}1—?:. A energia por spin como fungéo da temperatura, para diseéasoanho
de rede, esta mostrada na Figura 4.20. Como no regime |, iegstee apresenta um maximo
no calor especifico por spin, ver Figura 4.20. Neste casa@dem pico na susceptibilidade
magnética por spin no plang, ver Figura 4.21. O aumento dos maximos em relacédo ao tama-
nho de rede também se observa aqui. Também ha um deslocanemniizos, quanto maior o
L maior a temperatura em que ele se apresenta no calor espeaifienor na susceptibilidade
magnética no plangy.

A magnetizacdo de sub-rede por spin no plapd-igura 4.22 (c), tem um valor ndo nulo
para temperaturas menores que a temperatura do pico e naikty proxima de zero, acima
dessa. Essa transicao se faz de forma abrupta, porém canfinmagnetizacédo na direc@o
€ muito baixa para todas as temperaturas. Contudo, os graffesem um estado fundamen-
tal com os spins alinhados no plarg indicando uma fase do tipo "spin-flop". E acima da
temperatura do pico um desordenamento nos spins, indicanddase paramagnética.



4.3 Resultados

56

-2 ; . . , : :
- A
/a«’”eér
o-oL=4 |
ool =6
ooL=8 i
seal =16
<L =32 7
_6 1 | 1 | 1 | 1 | 1 | 1
0 0,5 1 15 2 2,5 3
T
Figura 4.20:Energia interna por spin.
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Figura 4.21:Calor especifico por spin.
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Figura 4.23:Susceptibilidade magnética por spin.
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Tabela 4.8:valores maximos do calor especifico e da susceptibidadet@adna os tamanhos de rede, no caso
em queH = 6.50%.

cy xT Xxy X T
L T¢ CH max T Xxy,max
4 0.83+0.05 140+0.04| 0.99+0.04 081+0.03
6 0.82+0.04 154+0.06| 0.98+0.03 18+0.1
8 0.90+0.02 172+0.07| 0.96+0.01 32+0.3
16| 0.93+0.01 20+0.1 | 0.950+0.005 112+0.6
32| 0.940+0.005 21+0.2 |0.940+0.001 (4+1)x 10t

Na Tabela 4.8 apresentam B§L), CH max € Xmax Na Figura 4.24 (a), vemos os gréaficos
de 10gCH maxx logL e logxxymaxx logL, , onde vemos quey = 0,21+0,03 em, = 1.92+
0,03. Os expoentes criticos obtidos, atravé das equac6es (4.9) e (4.9), sdo citados na
Tabela 4.10.

1 T
o C,
1,5~ _ B o X,
o ~ “H, max
= 0,95 i
o Xy, max
1~ i
Log(A) | | T
0,5- . 09 |
or i 0,85 8
e
06 08 1 12 14 16 18 2 0 0"15 ‘ 0.2
Log(L)
(a)

Figura 4.24Regime Ill: Em (a) comportamento da temperatura criticaelatgéo ao tamanho de rede e em (b)
este comportamento escalonado.
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Figura 4.25:Cumulante de Binder de quarta ordem. Comportamento padréegime ||

Na Figura 4.24 (b) mostramos o graficoéL ) x L_%, ondev foi obtido acima. No limite
L — oo e pelo cumulante de Binder (Figura 4.25), inferimos as segsitemperaturas criticas:

Tabela 4.9 Temperatura critica

C XY Ua (Te)
Te 0.942+0.002 Q943+0.003 Q94+0.02 0942+4+0.008

Tabela 4.10Resultado ddinite size scalingara o caso ilustrado no regime IlI

% a y B n
0.623+0.005 Q13+0.02 120+0.03 034+0.01 008+0.03

Ising 0630+0.002 Q110+0.005 1386+0.004 Q3645+0.0025 0033+0.004

4.4 Diagrama de Fases

Finalmente estamos aptos a obter o diagrama de fase paraabonpodposto. Nas secdes
anteriores obtivemos trés valores para a temperatureeceitn uma transicdo de segunda ordem.
Dois valores peldinite size scalingg um valor pelo cumulante de Binder, ver Tabelas 4.2, 4.6
e 4.9. Para a transicdo de primeira ordem também obtive@®sdtores para a temperatura de
transicdo, todas as trés fdorite size scalingver Tabela 4.5. O valor associado ao sistema sera
dado pela média desses trés valores. Assim sendo, plotaedparatura critica em relagdo ao
campo aplicado, temos o diagrama de fase abaixo.
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Figura 4.26:Diagramas de fase em (a) obtido aqui por simulag&o e em (bijaseexperimentais

Nesse diagrama assinalamos as fases observadas. Commuisegime |, temos uma

fase Ising para baixas temperaturas. Uma transicdo de dagudem entre essa fase e uma
fase paramagnética se apresenta neste regime. Assim semalbinha de transicdo de segunda
ordem separa essas fases. No regime Il observamos a fagpasinbaixas temperaturas. Uma

linha de transicéo de primeira ordem entre essa fase e umdi@pié observada. Além disso,

uma transicdo de segunda ordem entre a fase spin-flop e uenpdemmagnética também se
apresenta. No regime lll o estado fundamental indica umadpm-flop e uma transicéo de

segunda ordem é observada entre ela e uma fase paramagnética

Ao se comparar o diagrama obtido com dados experimentaioohpastoMnF, com

campo aplicado na direcdo [001], Figura 4.26 (b)[3], venmoa soncordancia qualitativa entre

eles.
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5 Conclusao

Obtivemos o diagrama de fase para o modelo de Heisenbesrjcdds-dimensional com
anisotropia de spin e campo magnético aplicado ao eixodéeiVés de simulacdes computa-
cionais. Esse diagrama apresenta duas fases ordenadas tebgperatura e uma fase desor-
denada a altas temperaturas. As fases ordenadas sao, Ipaga saixos do campo magnético,
tipo Ising, separada por uma linha de transi¢éo de primedano de uma fase spin-flop, que
ocorre para valores mais altos do campo. Ambas as fasesadia@esao separadas por uma
linha de transicéo de segunda ordem da fase desordenadssNesultados indicam que este
€ um bom modelo para 0 comportamento magnético do compbsks na presenca de um
campo magneético na direcdo [001].

Um ponto que nos falta discutir € o encontro das linhas degir@re segunda ordem.
Pretendemos usar o histograma de Wang-Landau para expldragrama de fases e estudar
esse ponto em especial.
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APENDICE A - Implementac&o da Simulacdo

MODULE variaveis

IMPLICIT NONE

INTEGER (4) :: L,Lz,L2,L3,t_mc,t_relax,cont,seed

INTEGER(4) ,ALLOCATABLE,DIMENSION(:) 11 rx,ry,rz,vizXdir,vizXesq,vizYdir,vizYesq, &
& vizZdir,vizZesq,expo

DOUBLE PRECISION :: d,h,e,mX_s,mY_s,mZ_s,mZ,sx_aux,sy_aux,Sz_aux, &
& deltaE,delta_sx,delta_sy,delta_sz,temp,beta,pi!,&
'% heli_dil,heli_d2,delta_heli_dl1,delta_heli_d2

DOUBLE PRECISION,ALLOCATABLE,DIMENSION(:) :: sx,sy,sz

LOGICAL :: mudou

CHARACTER (30) :: arquivo

END MODULE variaveis

VERHBHHH AR R R R RS RS HR R R R R R R R R R R R R R R R R R R
!Simulacao para a disseratacao de mestrado com titulo:

!

!Diagrama de Fases do Modelo de Heisemberg antiferromagnetico anisotropico tri-dmensional

!

'Aluno: Julio Cesar Siqueira Rocha

!Orientador: Bismarck Vaz da Costa

!

!Laboratorio de simulacao, Departamento de fisica, UFMG

!Linguagem de programaccao: Fortran 90

VESH A H RS H AR RS S SRR R A R SR S R S R R R R R R R R )
!Modulo com variaveis globais

!Inteiras:

! L: Dimensao na direcao x e y (numero de sitios na direccao)

! Lz: Dimensao na direcao z (numero de sitions na direccao)

! L2: Area do plano LxL (numero de sitios no plano)

! L3: Volume da rede LxLxLz (numero de sitios na rede)

! t_mc: numero de passos de monte carlo

! t_relax: Numero de passos para termalizaccao



Apéndice A 4mplementacdo da Simulagéo 65

! cont: contador
! seed: semente para o gerador de numeros aleatorios
! vetores:
! rk: posicao na direcao k - k=x,y e z (vetor: rk(i) posicao particula i)
! vizKlado: Vizinho na direcao K para o lado. K=X,Y e Z, lado = esq ou dir
! expo: expoente da sub-rede (+1 para rede postiva e -1 para negativa)
!Precisao dupla:
! e: energia
! mz: Componente da magnetizacao espontanea na direccao z
! mK_s: Componente da magnetizacao de sub-rede na direcao K (K=X, Y e Z)
!Logicas:
! mudou: Verdadeiro se a mudancca de spin eh aceita falso caso contrario
!Caracteres:
! arquivo: Nome do arquivo de saida da simulacao
VHHAHHHHAHAHARR AR R R R R R R R R R R R R R R R R R
!
VHAHAA AR R R R R A R R R R R R R R R
PROGRAM heisenberg_3d
USE variaveis

IMPLICIT NONE

INTEGER (4) i, jLk

DOUBLE PRECISION,PARAMETER :: tempMin=0.1DO,tempMax=3.0D0,tempStepl1=0.25D0,tempStep2=0.05D0,&
& h_Min=4.30D0,h_max=7.1D0,h_step1=0.5D0,h_step2=0.1D0

DOUBLE PRECISION :: tempMinParcial,tempMaxParcial!,h_Min_par,h_max_par

REAL :: t_inic, t_fim

913 FORMAT(’osimula_d=’F4.2’_h=’F4.2’ .out’) ! Formataccao para o arquivo de saida

OPEN(UNIT=20,FILE=’isimula.in?’) 'arquivo de entrada com os parametros da simulacao, sendo:

READ(20,’(1D15.6)’) d !termo de anisotropia

READ(20,’(213)’) L,Lz !dimensao da rede (L na direcao x e y e Lz na direcao z)
READ(20,°(1I7)’) t_mc 'numero de passos de monte carlo

seed = -1 !Tnicializa a semente do gerador de numeros aleatorios

pi = 4.0DO*DATAN(1.0DO) !Calcula a constante PI

L2 = LxL !Calcula a area do plano

L3 = L2xLz !Calcula o volume da rede

ALLOCATE (rx(1:L3),ry(1:L3),rz(1:L3),vizXdir(1:L3),vizXesq(1:L3), &
&vizY¥dir(1:L3),vizYesq(1:L3),vizZdir(1:L3),vizZesq(1:L3), &
&expo(1:L3),sx(1:L3),sy(1:L3),sz(1:1L3))
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!Tabelando os primeiros vizinhos

DO i=1,Lz
DO j=1,L
DO k=1,L
! Definindo as posicoes

rx(cont) = k

ry(cont) = j

i

rz(cont)

!Define a subrede

IF (MOD(k+j+i,2) .EQ. 0) THEN
expo(cont) = -1.0D0

ELSE

expo(cont) = 1.0DO0

END IF

!Define a posicao dos vizinhos na direcao x
vizXdir(cont) = cont + 1

vizXesq(cont) = cont - 1

IF(k .EQ. 1) vizXesq(cont) = cont - 1 + L
IF(k .EQ. L) vizXdir(cont) = cont + 1 - L
!Define a posicao dos vizinhos na direcao y
viz¥dir(cont) = cont + L

vizYesq(cont) = cont - L

IF(j .EQ. 1) vizYesq(cont) = cont - L + L2
IF(j .EQ. L) vizYdir(cont) = cont + L - L2
!Define a posicao dos vizinhos na direcao z
vizZdir (cont) = cont + L2

vizZesq(cont) = cont - L2

IF(i .EQ. 1) vizZesq(cont) = cont - L2 + L3
IF(i .EQ. Lz) vizZdir(cont) = cont + L2 - L3

cont = cont + 1

h = h_min
DO WHILE (h .LT. h_max)
READ (20,°(3D15.8)’) h, tempMinParcial,tempMaxParcial

!Definindo o nome do arquivo de saida da simulacao
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WRITE(arquivo,913) REAL(d),REAL(h)
OPEN (UNIT=10, FILE=arquivo)

WRITE(10,’(2I3)’) L,Lz !Dimensao do plano (LxL) e dimensao na direcao z
WRITE(10,’(1I7)’) t_mc !Numero de passos de Monte Carlo
WRITE(10,’(1D15.6)’) d !Termo de anisotropia

WRITE(10,’(1D15.6)’) h !Campo aplicado

sz(1) = 1.0D0

DO i=1,L3
sx(i) = 0.0DO;
sz(vizXdir(i))
sz(vizYdir(i))
sz (vizZdir(i))

END DO

temp = tempMin

sy(i) = 0.0DO

-sz (i)
-sz (i)

-sz (i)

!Tnicializa a temperatura

!TEMPERATURA LONGE DA REGIAO CRITICA COM T < Tc

t_relax = 10xL2

!Define tempo de relaxamento

DO WHILE (temp .LT. tempMinParcial)

CALL simula()

!Simulacao propriamente dita

temp = temp + tempStepl !Incremento na temperatura

END DO

!TEMPERATURA NA REGIAO CRITICA

t_relax = 100%L2

!Define tempo de relaxamento

temp = temp + tempStep2
DO WHILE (temp .LT. tempMaxParcial)

CALL simula()

!Simulacao propriamente dita

temp = temp + tempStep2 !Incremento na temperatura

END DO

!TEMPERATURA LONGE DA REGIAO CRITICA COM T > Tc

t_relax = 10*L2

!Define tempo de relaxamento

temp = temp + tempStepl
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DO WHILE (temp .LT. tempMax)

CALL simula() !Simulacao propriamente dita
temp = temp + tempStepl !Incremento na temperatura
END DO

WRITE(10,’(1D15.6)’) -tempMax
CALL CPU_TIME(t_fim)

!Flag de finalizacao

!0Obtem tempo final
WRITE(10,*) ’# tempo de maquina:’,t_fim-t_inic !Tempo de execucao

CLOSE(10) !Fecha o arquivo de saida

END DO
CLOSE(20) ! Fecha o arquivo de entrada

DEALLOCATE(rx,ry,rz,vizXdir,vizXesq,vizYdir,vizYesq,vizZdir,vizZesq,expo, sx, sy, Sz)
CONTAINS

SUBROUTINE simula
USE variaveis

IMPLICIT NONE

beta = 1.0D0/temp 'Calcula a constante beta

DO i=1,t_relax
DO cont=1,L3
CALL monte_carlo()
END DO
END DO
CALL parametros()

WRITE(10,’(4D15.6)’) temp !Escreve no arquivo de saida a temperatura

DO i=1,t_mc
DO cont=1,L3
CALL monte_carlo()
IF (mudou) THEN
e = e + deltaE
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mx_s = mx_s + expo(cont)*delta_sx
my_s = my_s + expo(cont)*delta_sy
mz_s = mz_s + expo(cont)*delta_sz
mz = mz + delta_sz
END IF
END DO
write(10,’(8D15.6)’) e,my_s,my_s,mz_s,mz
END DO

RETURN

END SUBROUTINE simula

SUBROUTINE monte_carlo()
USE variaveis

IMPLICIT NONE

DOUBLE PRECISION :: aux

CALL sorteia_estado()
CALL dif_parametros()

IF (deltaE .LT. 0.0D0) THEN
call aceita()
ELSE
aux = ran(seed)
IF (aux .LT. DEXP(-beta*deltaE)) THEN
CALL aceita()
ELSE
mudou = .FALSE.
END IF
END IF

RETURN
END SUBROUTINE monte_carlo

SUBROUTINE sorteia_estado()

USE variaveis
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IMPLICIT NONE
DOUBLE PRECISION :: norm,phi

!Sorteia a componente Sz (entre -1 e 1)

sz_aux = 2.0DO*ran(seed) - 1.0DO

!Calcula a projecao do spin no plano

norm = DSQRT(1.0D0 - sz_aux*sz_aux)

!Sorteia o angulo no plano xy (entre 0 e 2 PI)
phi = 2.0DO*pi*ran(seed)

!Calcula as componentes Sx e Sy

sx_aux = norm*DCOS(phi)

sy_aux = norm*DSIN(phi)

RETURN
END SUBROUTINE sorteia_estado

SUBROUTINE dif_parametros()
USE variaveis
IMPLICIT NONE
DOUBLE PRECISION 1 VX,Vy,Vz

!diferenca das componentes de spin (sorteado - atual)

delta_sx = sx_aux - sx(cont) ! delta_mx

delta_sy = sy_aux - sy(cont) ! delta_my

delta_sz = sz_aux - sz(cont) ! delta_mz

! Soma das componentes dos primeiros vizinhos do sitio ’cont’

vx = sx(vizXdir(cont)) + sx(vizXesq(cont)) + sx(vizYdir(cont)) &
& + sx(vizYesq(cont)) + sx(vizZdir(cont)) + sx(vizZesq(cont))
vy = sy(vizXdir(cont)) + sy(vizXesq(cont)) + sy(vizYdir(cont)) &
& + sy(vizYesq(cont)) + sy(vizZdir(cont)) + sy(vizZesq(cont))
vz = sz(vizXdir(cont)) + sz(vizXesq(cont)) + sz(vizYdir(cont)) &
& + sz(vizYesq(cont)) + sz(vizZdir(cont)) + sz(vizZesq(cont))

! Diferenca da energia

deltaE = delta_sx*vx + delta_sy*vy + delta_sz*vz - d*sz_aux*sz_aux &

& + d*sz(cont)*sz(cont) - hxdelta_sz

RETURN
END SUBROUTINE dif_parametros
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!Troca as componentes de spin

SUBROUTINE aceita()
USE variaveis

IMPLICIT NONE

!Troca as componentes de spins
sx(cont) = sx_aux
sy(cont) = sy_aux
sz(cont) = sz_aux
'Atribui verdadeiro a mudanca

mudou = .TRUE.

RETURN
END SUBROUTINE aceita

SUBROUTINE parametros
USE variaveis
IMPLICIT NONE
INTEGER (4) tk
DOUBLE PRECISION :: vx, vy, vz

!Inicializando as variaveis
e = 0.0D0
mX_s = 0.0D0; mY_s = 0.0D0; mZ_s = 0.0DO
mZ = 0.0D0
DO k=1,L3
! soma das componentes dos primeiros vizinhos

vx = sx(vizXdir(k)) + sx(vizYdir(k)) + sx(vizZdir(k))

vy sy(vizXdir(k)) + sy(vizY¥dir(k)) + sy(vizZdir(k))

vz

sz(vizXdir(k)) + sz(vizYdir(k)) + sz(vizzZdir(k))
!Contribuicao aa energia do sitio k
e = e + sx(k)*xvx + sy(k)*vy + sz(k)*vz - d*sz(k)*sz(k) - h*sz(k)

!Contribuicao aa magnetizacao de subrede

mX_s = mX_s + expo(k)*sx(k)

mY_s = mY_s + expo(k)*sy(k)

mZ_s = mZ_s + expo(k)*sz(k)

!Contribuicao aa magnetizacao espontanea na direcao z
mZ = mZ + sz (k)

END DO
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RETURN
END SUBROUTINE parametros

!Gerador de numeros aleatorios (ver Numerical Recipes in Fortran 90

!second edition - Cambridge University Press)

DOUBLE PRECISION FUNCTION ran(idum)
IMPLICIT NONE

INTEGER, PARAMETER :: K4B=selected_int_kind(9)

INTEGER(K4B) , INTENT(INOUT) :: idum

INTEGER (K4B) , PARAMETER :: IA=16807,IM=2147483647,1Q=127773,IR=2836
DOUBLE PRECISION, SAVE it oam

INTEGER (K4B) , SAVE i oix=-1,iy=-1,k

IF (idum <= 0 .0R. iy < 0) THEN

am = nearest(1.0,-1.0)/IM

iy = ior(ieor(888889999,abs(idum)),1)
ieor (777755555,abs (idum))

ix
idum = abs(idum) + 1
END IF
ix = ieor(ix,ishft(ix,13))
ix = ieor(ix,ishft(ix,-17))
ix = ieor(ix,ishft(ix,5))
k = iy/IQ
iy = IA*(iy - k*IQ) - IRxk
IF (iy < 0) iy = iy + IM

ran = am*ior (iand(IM,ieor(ix,iy)),1)

RETURN
END FUNCTION ran

END PROGRAM heisenberg_3d



