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Resumo

Neste trabalho, nés apresentamos um novo modelo para o estudo de sistemas magnéticos
frustrados proposto para uma rede triangular dotada de spins do tipo Ising que leva em
conta nao apenas a interagao entre os spins mas também a interacao devida a simetria de um
dado substrato que corresponde a uma rede hospedeira do sistema magnético. Essa ultima
interacao é relacionada a um parametro fenomenolégico que é responsavel por controlar a
intensidade dessa interacao e que é proporcional a uma funcao representativa da simetria
do material hospedeiro em questao. Os interesses por tras desse estudo buscam caracterizar
a influéncia dessa interagao no comportamento dos spins através das avaliacoes das suas
principais propriedades termodinamicas associadas a uma transicao de fase que implicam
numa nova maneira de modelar esses sistemas apontando para uma visao complementar
a respeito do que pode promover a frustracao em sistemas magnéticos em geral. Para o
desenvolvimento dessa pesquisa, nés adotamos as simulagoes de amostragem entrépica
baseadas no método de Wang-Landau, onde ¢ realizado um passeio aleatério no espago
de energia, permitindo estimar a densidade de estados g(FE) enquanto a distribuigao de
energia ¢ gerada no histograma. Por meio dessa metodologia, nés calculamos algumas
propriedades termodinamicas de interesse e conseguimos representar um diagrama de
fases que ilustra as diversas formas que o sistema assume em fungdo de um parametro de
controle que é responsavel por ajustar as diferentes fases magnéticas do modelo. Adotamos
também a teoria de escala de tamanho finito que nos permitiu estimar os expoentes criticos
correspondentes a uma determinada classe de universalidade que o sistema possa pertencer.
Por consequéncia disso, nés conseguimos estabelecer as devidas conclusoes a respeito da
dindmica do sistema e nos tornamos aptos para formular os possiveis desdobramentos

decorrentes deste trabalho.

Palavras-chave: sistemas magnéticos frustrados. simulagoes entrépicas. transi¢oes de

fase.



Abstract

In this work, we present a new model for the study of frustrated magnetic systems proposed
for a triangular lattice equipped with Ising type spins that takes into account not only
the interaction between the spins but also the interaction due to the symmetry of a given
substrate that corresponds to a host lattice of the magnetic system. This last interaction
is related to a phenomenological parameter that is responsible for controlling the intensity
of this interaction and that is proportional to a function representative of the symmetry
of the host material in question. The interest behind this study seeks to characterize the
influence of this interaction on the behavior of the spins through the evaluation of their
main thermodynamic properties associated with a phase transition that imply a new way of
modeling these systems pointing to a complementary view of what can promote frustration
in magnetic systems in general. For the development of this research, we adopted entropic
sampling simulations based on the Wang-Landau method, where a random walk in the
energy space is performed, allowing to estimate the density of states g(E) while the energy
distribution is generated in the histogram. Through this methodology, we calculated some
thermodynamic properties of interest and managed to represent a phase diagram that
illustrates the various forms that the system takes in function of a control parameter that
is responsible for adjusting the different magnetic phases of the model. We also adopted
the finite-size scale theory that allowed us to estimate the critical exponents corresponding
to a certain class of universality that the system may belong to. As a result of this, we
were able to establish the proper conclusions regarding the dynamics of the system and

we became able to formulate the possible developments resulting from this work.

Keywords: magnetic frustrated systems. entropic simulations. phase transitions.
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Introducao

O estudo de sistemas magnéticos ¢ um dos temas que mais desperta atengao
na fisica da matéria condensada. Esse interesse pode ser atribuido ao comportamento
peculiar dos seus constituintes microscopicos e a sua extensa aplicabilidade na tecnologia
moderna, cujas aplicacoes vao desde dispositivos simples aqueles extremamente complexos
e sofisticados da industria eletroeletronica[l] e spintronica[2]. Grande parte dessa atencao
¢ dedicada a sistemas onde os graus de liberdade das interagoes magnéticas em uma rede
de fons s@o incompativeis com a estrutura cristalina da rede hospedeira', impossibilitando
a minimizacao da energia local dos spins dos ions via alinhamento, mas por sua vez
dando origem a fases magnéticas exdticas como gelos de spin[3] e liquidos de spin[4], as
quais tem sido intensamente investigadas nas tltimas duas décadas[5, 6]. Esse fenomeno é
conhecido como frustracao geométrica e foi introduzido formalmente por P. W. Anderson
para o estudo do comportamento de vidros de spin [7]. Além da frustracdo geométrica,
alguns sistemas magnéticos podem ser incapazes de minimizar todos os seus termos de
interacao individuais devido a presenca de impurezas ou a competicao?® entre interacoes
de trocal8]. Além disso, frustragdo pode ser estudada em cristais isolantes bem como
em metais e materiais desordenados. Algumas caracteristicas especiais desses sistemas
tais como estado fundamental altamente degenerado e a possivel ordem nao colinear
(incomensuravel) dos spins oferecem um amplo e desafiador campo de investigagao para
questoes fundamentais para ambos sistemas classicos e quanticos[9]. Para citar um exemplo,
uma questao importante é encontrar um elo entre cupratos supercondutores e sistemas
magnéticos quanticos bidimensionais frustrados[10]. Além de tudo isso, essas e outra fases
apresentadas por essa classe de sistemas magnéticos também sao responsaveis por provocar
um profundo impacto nos métodos empregados para o estudo da nematicidade do spin e

da supercondutividade [11].

O estudo de sistemas magnéticos frustrados tem se desenvolvido através de varios
métodos analiticos usando as ideias de Onsager, tratamentos via teoria de Landau-Ginzburg
e analises mais gerais de simetrias e propriedades topoldgicas, técnicas de campo médio,
grupo de renormalizacao, expansao em série de baixas e altas temperaturas, simulagoes
de Monte Carlo e investigagdes experimentais[12]. Entretanto, o comportamento critico
desses sistemas nao tem se mostrado trivial diante de certas inconsisténcias apresentadas
por algumas das técnicas citadas acima. Por sua vez, uma abordagem relevante para
compreender o magnetismo em cristais isolantes, onde spins isolados se localizam nos

vértices de uma rede, é a derivacao de hamiltonianas de spin localizados partindo do modelo

Sitios atomicos sobre os quais estao localizados os ions.
Ferromagnética wversus antiferromagnética
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de Hubbard, por exemplo. Dependendo do grau de liberdade do spin, tais hamiltonianas
serao tipo Ising, XY ou Heisenberg. Para o caso com interagoes de pares de spins, a
frustragdo magnética surge tanto por causa da competicdo entre diferentes interagoes
(normalmente, entre primeiros e segundos vizinhos) quanto devido a topologia da rede. O
primeiro caso ja foi estudado exaustivamente através do modelo J; — J5[13]. O segundo caso
ocorre quando blocos elementares (células unitarias) triangulares se rearranjam num padrao
compartilhando tanto vértices (rede kagomé) quanto arestas (rede triangular), em duas ou
trés dimensoes. Ha também os blocos elementares tetraédricos, através dos quais se constroi
uma rede conhecida como pirocloro, onde tetraedros vizinhos compartilham suas arestas.
Ha vérios materiais que podem ser encontrados com tais caracteristicas geométricas[14]. O
estudo de transicoes de fase em sistemas magnéticos com frustragdo geométrica apresenta
uma vantagem pois esses podem ser modelados através de hamiltonianas simples sem que

haja necessidade de se preocupar com questoes topologicas complicadas.

Basicamente, um grande ntimero de materiais contendo camadas atomicas de
ions de transicao pode ser observado experimentalmente em compostos com a féormula
ATM,As,, onde A={Ca,Sr,Ba} e TM={Mn, Fe, Co, Ni}. Esses materiais podem ser
considerados bidimensionais (2D) uma vez que as interagoes intra-camada é muito menor
que a interacao inter-camada [15]. E diante do fato de que os seus graus de liberdade
magnéticos podem ser modelados em sitios de uma rede de Bravais 2D, um ntimero enorme
de modelos foi proposto para a descricao de anisotropias espaciais. Entretanto, é sabido
que vibragdes mecanicas da rede cristalina (fonons) modulam o campo elétrico cristalino
dos ions magnéticos e, por sua vez, induzem uma relaxagao direta entre diferentes estados
de spin[16, 17]. Mesmo diante disso, nenhum modelo de rede considera o acoplamento
entre spins e as excitagoes da rede hospedeira (substrato) da camada de ions. Diante
do exposto, o presente trabalho apresenta uma metodologia para explorar um terceiro
tipo de frustracao magnética em sistemas de spin. Essa é baseada no fato da rede de
ions magnéticos interagir com os fonons da rede cristalina do substrato. Partindo de uma
hamiltoniana simples para o modelo de Ising numa rede triangular, adicionamos uma
interagdo extra a fim de atenuar a interacao de troca devido a simetria da rede cristalina
do substrato. Isso produz uma anisotropia rotacional capaz de reorientar fases magnéticas,
destruir a ordem ferromagnética de longo alcange e formar estruturas magnéticas exéticas,
como a fase de stripes. Para explorar as propriedades termodinamicas e a criticalidade
do modelo proposto utilizamos simulagoes numéricas entropicas baseadas no algoritmo
de Wang-Landau[18]. O trabalho apresentado aqui segue uma estrutura que se inicia no
Capitulo 1 com a exposicao de conceitos associados a sistemas magnéticos frustrados, onde
sao apresentados modelos relativos ao tema juntamente com o modelo proposto nesta
pesquisa. Em seguida, no Capitulo 2 fazemos uma breve abordagem sobre o fenémeno
das transicoes de fase e fendmenos criticos, essenciais para a compreensao dos resultados

obtidos. No Capitulo 3, descrevemos o método de simulacao utilizado. No Capitulo 4,
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apresentamos alguns resultados e discussoes que reforcam e destacam as caracteristicas
do modelo por meio de propriedades termodinamicas e da analise da criticalidade do
sistema. Na sequéncia, no Capitulo 5 apresentamos as conclusoes associadas ao trabalho
onde também abrimos espago para comentar sobre as expectativas futuras dos possiveis

desdobramentos decorrentes desta pesquisa.
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1 Sistemas magnéticos frustrados

1.1 Introducao

O estudo do magnetismo busca compreender os campos magnéticos, as propriedades
magnéticas da matéria e as interagoes que a matéria possui com os campos. Na busca por
um entendimento melhor sobre as propriedades magnéticas de um dado sistema, devemos
conhecer alguns topicos basicos a respeito da magnetizagao. Esse conceito é importante
porque as propriedades magnéticas da matéria tem sua origem nos momentos magnéticos
dos atomos. Materiais que apresentam momentos magnéticos permanentes sao vistos como
materiais magnéticos, cuja ordem de longo alcance se manifesta espontaneamente. Tal
ordem ocorre devido & interacao de origem eletrostatica e de natureza quéantica chamada de
interacao de troca. Essa interagdo que promove a ordem magnética, pode ser uma interagao
de troca direta, ou seja, de curto alcance ou uma interacao indireta correspondente a de
longo alcance. Esse entendimento se faz 1til por exemplo no momento de avaliar as regides
ordenadas (conhecidas como dominios magnéticos) das amostras magnéticas quando em

contato com outros materias ou quando sdo submetidas a campos externos[19].

Um outro tépico interessante diz respeito a classificacao de sistemas magnéticos
como diamagnéticos (que produzem um momento magnético oposto ao campo aplicado
de modo que estes sejam repelidos, como é o caso dos gases nobres como He e Ne),
paramagnéticos (que na auséncia de um campo magnético externo seus momentos mag-
néticos apontam em diregoes aleatérias cancelando uns aos outros e resultando em uma
magnetizacao nula e quando o campo ¢é aplicado, os momentos magnéticos tendem a se
orientar na direcao do campo gerando uma pequena atracao que aumenta na medida que
aumentamos o campo, como pode ser observado em materiais como FeSO4 e MnCly) e
ferromagnéticos (que respondem a um campo aplicado com uma magnetizacao intensa
de modo que se mantenha mesmo quando o campo é retirado, como acontece com Fe,
Co e Ni). Outras nomenclaturas incluem os ferrimagnéticos, os antiferromagnéticos e os

superparamagnéticos|[20)].

1.2 O magnetismo frustrado

O estudo de sistemas magnéticos frustrados se tornou um fértil campo de pesquisa
no meio cientifico. Semindrios, congressos e artigos publicados em revistas de grande
impacto sustentam a importancia e a necessidade de se estudar esses tipos de sistemas.
Como ponto de partida, G. H. Wanier estudou o primeiro sistema magnético frustrado em

1950[21]. O sistema em questdao era composto por uma rede triangular com spins do tipo
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Figura 1 — (a) Numa rede quadrada antiferromagnética, todos os spins podem ter alinhamento
antiparalelo com seus vizinhos, ndo apresentando frustracdo. (b) Em uma rede
triangular, este alinhamento nao é possivel: trés spins vizinhos ndo podem ser alinhados
de forma antiparalela simultaneamente e, assim, gera frustracdo. (c) Os estados
fundamentais de um conjunto de spins de Heisenberg tem spin total nulo, assim a
soma vetorial de um grupo elementar de spins é nula. Um grupo de trés spins forma
uma estrutura tnica (nenhum grau de liberdade), ao passo que um grupo de quatro
spins forma uma familia de estados degenerados (dois graus de liberdade 0 e ).

e

A O

a b

Fonte: [22]

Ising, interagindo entre os primeiros vizinhos por meio de uma interacao antiferromagnética.
Posteriormente, a caracteristica de frustracao foi realocada para sistemas compostos por
vetores de spins como a estrutura helicoidal de Heisenberg descoberta independentemente
por A. Yoshimori e J. Villain em 1959[14].

A palavra frustracao foi introduzida no meio cientifico quase que ao mesmo tempo
por G. Toulose e J. Villain em 1977 no contexto de vidro de spins, onde de acordo com
o modelo de Edwards-Anderson, uma pequena concentracdo de material magnético é
diluido em sitios aleatérios de um material nao magnético de modo que o sistema evolua
para um estado onde os momentos magnéticos se mantém fixos em diregoes aleatorias,
imitando assim um comportamento vitreo[7]. Nesse contexto, é importante ressaltar que a
caracteristica associada ao termo frustragao foi inserida para representar a incapacidade
do spin, ou de um numero de spins do sistema, em encontrar uma orientacao que satisfaca
todas as orientagoes com os seus spins vizinhos. Efetivamente, isso significa que o minimo

da energia total ou estado fundamental nao corresponde ao minimo de cada ligagao.

Na maioria desses sistemas, a frustracio é causada pela competicao entre diferentes
tipos de interacao de troca (ferro ou antiferro) ou pela geometria da rede que contém
os momentos magnéticos, como pode ser percebido pela Figura 1 e pela Figura 2. Essas
e outras observagoes a respeito dessa classe de sistemas magnéticos, permitiu apontar
como principal caracteristica de um sistema magnético frustrado a alta degenerescéncia
do seu estado fundamental, fato este que pode ter a sua origem nas flutuacoes térmicas

ou quanticas, nas correlagoes dentro dos estados fundamentais, na dinamica de baixa
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Figura 2 — (a) A rede kagomé consiste de tridngulos compartilhando seus vértices. (b) A rede
pirocloro consiste de um arranjo de tetraedros compartilhando seus vértices. (c)
Estrutura hexagonal do gelo consistindo de prétons (esferas menores) que residem nas
ligagbes entre dois dtomos de oxigénio (esferas maiores). As posigoes do oxigénios sao
determinadas univocamente, mas ha uma miriade de configuragoes para os prétons.

A_N_/N

Fonte: [22]

temperatura, etc[12].

Devido a essa alta degenerescéncia, varios estados magnéticos exdticos sao obser-
vados, tais como o estado parcialmente desordenado, que é frequentemente encontrado
em sistemas eletronicos e em redes triangulares compostas por cadeias de spin. Nesses
sistemas compostos por sub-redes, esse estado em uma temperatura especifica é geralmente
caracterizado por uma parcela dos momentos magnéticos das sub-redes serem paramagné-
ticos em uma célula unitdria magnétical23, 24]. Outro fenémeno intrigante associado a
degenerescéncia do estado fundamental é o da reentrancia que geralmente surge quando
h& uma variagao monotonica de uma quantidade termodinamica responsavel por mais de
uma transicao de fase de maneira que os estados final e inicial sdo macroscopicamente
os mesmos. Esse comportamento, apesar de ser desconhecida a sua condi¢do necessaria
e suficiente para ocorrer, ja foi observado no estudo de buracos negros, vidros de spins,

organelas sem membranas, entre outros[25, 26, 27, 28].

Um outro fato interessante é a de um antiferromagneto frustrado, que pode evoluir
para uma fase onde os spins vizinhos sao fortemente correlacionados de maneira que
o comportamento do sistema se assemelhe a um liquido, caracterizando assim a fase
liquido de spin[29]. Nesse caso, um comportamento curioso é observado quando os spins
ocupam posi¢oes similares aos atomos de hidrogénio presentes no gelo, caracterizando a
fase gelo de spins[30]. Essas e outras caracteristicas ilustram bem as diversas peculiaridades
relacionadas ao comportamento, a complexidade de compreensao e as possiveis aplicagoes

que o universo enigmatico dos sistemas magnéticos frustrados podem apresentar.

De forma geral, sistemas magnéticos podem ser modelados em sitios de uma rede

de Bravis 2D e uma hamiltoniana efetiva de baixa energia pode ser formulada em termos
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da interagao entre spins. O exemplo mais famoso é o da hamiltoniana de Heisenberg:

H:_Zjijsi'sj7 (11)
i,

onde S ¢é o operador de spin e J;; é a constante de troca, que nesse caso descreve uma
interacao isotropica entre spins localizados nos sitios ¢ e j. Para esse modelo, existe uma
fase paramagnética a altas temperaturas (7' > J), de modo que esta condicao satisfaga a
simetria de invariancia da hamiltoniana sob uma rotagao total do spin, visto que devido
as flutuagoes térmicas, cada spin rotaciona livremente e (S) = 0. Por outro lado, uma
fase com ordem de longo alcance pode ser observada para baixas temperaturas (T = J),
resultando em (S) # 0. Assim, (S) pode ser escolhido como pardmetro de ordem no caso
ferromagnético, ja que ele é capaz de descrever a quebra espontanea de simetria rotacional
da hamiltoniana de spin. Mais especificamente, (S) é nulo na fase simétrica e nao nulo
quando a simetria é quebrada no surgimento da fase ordenada de longo alcance. Fica
evidenciado, entao, que analisar a quebra de simetria é uma técnica poderosa para o estudo
de ordens de longo alcance em materiais magnéticos. Porém, ha estados fundamentais
de sistemas de spins interagentes que nao quebram a simetria da hamiltoniana, como o
caso dos liquidos de spin. H4, entdao, um parametro de ordem capaz de classificar estes
estados? Um ntimero imenso de trabalhos dedicados a responder essa questao vem sendo
publicados[31].

Esse problema fica mais dificil de ser analisado quando ha competicao entre

diferentes interagoes de troca e quando a geometria da rede é complexa. O exemplo mais
1

analisado quando trata-se da competicao entre interagoes ¢ o J; — Jy com Spin—§ de

Heisenberg numa rede quadrada:

H=—-N> Si-S;—J > Si-S;, (1.2)
(i.9) ((2.3))

onde Jy,Jo < 0, (i,j) representa uma soma sobre primeiros vizinhos e ((i,j)) sobre
segundos. J; e Jy competem porque favorecem diferentes configuragdes de spin. Observa-se
que os estados fundamentais para os casos Jo/J; < 1 e Jo/J; > 1 sdo as fases de Néel e
stripes, respectivamente[32, 8]. Para Jy/J; = 0,5, o modelo é totalmente frustrado e as
fase de Néel e stripes tornam-se degeneradas' e a ordem de longo alcance é destruida. Esse
modelo também é muito explorado considerando spins tipo Ising (0 = £1), destacando-se

a identificagao de fases nematicas[33].
Outro modelo bastante explorado ¢ o modelo de Ising definido sobre uma rede

Kagomé (veja Figura 3):

H:—leaigj—JQZO'iO'j, (13)
(4,9 (6,3)

Degenerescéncia no sentido cléssico.
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Figura 3 — (Esquerda) Rede Kagomé com interagoes J; e Ja. (Direita) Rede favo de mel centrada
com interagoes Ji, Jo e Js.

3 J 2

Fonte: [35]

onde o; = +1. Estudos revelaram que quando J; < 0, nao hé transicao de fase em
uma temperatura finita e quando a interacao Js é considerada, este modelo pode ser

transformado para um modelo exatamente solivel de férmions livres[34, §].

Outro modelo onde destaca-se o efeito geométrico na ordem magnética é o com

estrutura de favo de mel centrada (veja Figura 3):

H=—0L> oi0;— Ty o0;—J3> 0i0j (1.4)

(i.3) (i.5) (i.3)
onde J; > Jy > J;. Um fato curioso deste modelo é que podemos observar uma fase
parcialmente desordenada proxima de uma fase ordenada no estado fundamental. Estudos
apontaram que para Jo = J3 = 0, é possivel recuperar a estrutura de favo de mel, mas

quando temos J; = J, = J; a estrutura resultante corresponde a rede triangular[35].

Esses e diversos outros modelos foram propostos para o estudo do magnetismo
frustrado considerando a competicao entre interagoes ou o efeito da geometria da rede.
Porém, nenhum modelo considera o acoplamento entre a interacao de troca e as excitagoes
da rede hospedeira (substrato) dos spins. Tal acoplamento é razoavel, visto que vibragoes
mecanicas da rede cristalina (fénons) modulam o campo elétrico cristalino dos fons
magnéticos e, por sua vez, induzem uma relaxagao direta entre diferentes estados de
spin[16]. Na se¢do a seguir, veremos uma metodologia para considerar a interagdo entre os

spins e os fonons da rede cristalina do substrato.

1.3 Anisotropia rotacional

Sistemas interagentes de baixa dimensionalidade compartilham uma caracteristica

em comum, a saber, sao afetados pela simetria da rede cristalina do substrato sobre o
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qual sao construidos. Consequentemente, havera uma modulacao de suas energias com a
orientagao relativa ao substrato[36]. Baseado nisso, E. Ya. Shermann propos uma nova forma
de estudar as interagoes de sistemas eletronicos bidimensionais sinalizando a existéncia
de uma interagao adicional devida a simetria do substrato[37]. Ele demonstrou que essa
interacao se manifesta por meio das propriedades dos sistemas eletronicos bidimensionais,
afetando consideravelmente a regiao de um sélido eletronico 2D, conhecido como cristal de
Wigner e que possui extrema relevancia para o estudo de semicondutores. Nesse artigo, o
autor propoe que a energia elétron-fonon aciistico depende da orientagao do vetor de onda
e que a ancoragem dos elétrons ao substrato pode ser associada a um potencial descrito
pela soma dos invariantes de simetria de grupo 7,[38]. Esse potencial complementa a
representacao do potencial puramente coulombiano de modo que a simetria do substrato
seja levada em consideracao. Dessa forma, atreladas ao potencial de Coulomb, para um
substrato com simetria ortorréombica deve-se adicionar um termo proporcional a cos(2¢),
onde ¢ é o angulo entre a orientacao do vetor de onda e um dado eixo cristalino do
substrato. Da mesma forma, para um substrato com simetria tetragonal o termo a ser
somado é proporcional a cos(4¢) e para a simetria hezxagonal proporcional a cos(6¢). Essa
ideia foi verificada através de simula¢des numéricas de Dinamica Molecular para testar a
estabilidade de um cristal de Wigner sobre um substrato com simetria tetragonal[39]:

U(r) = j(l + acos4do). (1.5)

Nesta equacao, r corresponde a distancia entre os elétrons, y representa a constante
dielétrica, a indica a intensidade do acoplamento elétron-fénon actistico e ¢ é o angulo

entre um eixo preferencial do substrato e o vetor que liga dois elétrons.

Nesta dissertagao, consideraremos a existéncia de um substrato e sua influéncia nas
interagoes entre os spins da rede magnética, semelhante ao que é observado em compostos
supercondutores a base de ferro, onde o acoplamento entre a rede e a nematicidade de spin é
responsavel pela ordem magnética do estado fundamental[17]. Dessa forma, a hamiltoniana
do modelo de Ising numa rede triangular com uma anisotropia rotacional pode ser escrita

como:
H == [J+ Jacos(26i)]oio;, (1.6)

(4,9
onde o; sao os spins de Ising. J é a interacao de troca, J, é um parametro fenomenologico
que fornece o grau de interacao da rede de spins com o substrato e ¢;; ¢ o angulo formado
entre o vetor que liga dois sitios e uma direcao transversal ou longitudinal definida sobre a

rede do substrato (veja Figura 4). Neste trabalho, estamos considerando apenas o caso de

um substrato com simetria ortorrémbica, isto é, somamos um termo adicional proporcional
a cos(2¢;;).
Na Figura 4, ilustramos também o comportamento dos spins com os seus vizinhos

e como a interagao entre eles é influenciada por J,. Nesta representagdo, a linha vermelha
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Figura 4 — (Esquerda) Representagdo esquemadtica da rede triangular sobre o substrato com
simetria ortorrémbica. (Direita) Célula unitaria do modelo de Ising triangular com
respeito ao hamiltoniano do modelo.

Fonte: os autores

(horizontal) corresponde & interagao J + J, e a linha azul a interagdo J — J,/2. Neste caso,
as interagoes sobre o eixo principal (linha vermelha) do spin selecionado serdo sempre
positivas e intensificadas para valores de J, maiores que 0, no entanto, as demais interagoes
sofrem uma influéncia negativa para cada valor tomado de J, de maneira que a interagao

possa ser positiva ou negativa.

Como veremos mais adiante, esse modelo é capaz de produzir fases magnéticas
exodticas apenas controlando o valor de J,. Para determinados valores de J,, foi identificada
a fase de stripes que possui grande aplicagdo em supercondutores e sistemas de transporte
em geral[40, 41]. Além disso, demonstraremos que a adi¢do do termo de atenuagao da

interacao de troca resulta na quebra de ordem ferromagnética de longo alcance.



23

2 Transicoes de fase e fenomenos criticos

2.1 Introducao

De acordo com a termodinamica e a mecanica estatistica, uma fase pode ser
caracterizada por um sistema homogéneo, ou seja, um estado da matéria que possui
propriedades fisicas uniformes em uma escala de comprimento macroscépico[42, 43]. De
um ponto de vista macroscopico, em geral, estamos habituados a observar a natureza em
trés estados fisicos, a saber, solido, liquido e gasoso. Esses estados possuem propriedades
fisicas diferentes como a densidade, a capacidade térmica, a pressao, a temperatura, etc.
Mas quando avaliamos o comportamento da matéria em situacoes atipicas, podemos
observar estados de agregacao diferentes, por exemplo, quando submetemos uma amostra
de gelo a altas pressoes, nés podemos obter diversas formas cristalinas que compoe uma
certa variedade de gelo. De forma mais geral, distintos arranjos moleculares ou atomicos
correspondentes a uma mesma substancia sélida ou liquida apresentam propriedades
distintas que caracterizam novos estados, o que por sua vez amplia o nosso leque de
conhecimento sobre as fases de um determinado material. Desse modo, com base no
exemplo anterior, ao aumentarmos a pressao poderemos constatar uma evolugao de fases
associadas a arranjos diferentes para uma mesma amostra de gelo, esse fenomeno é

conhecido como uma transicio de fase.

Uma maneira de apresentarmos um “mapa’” das fases de um material é por meio do
seu diagrama de fases, que consiste em uma representacao grafica dotada de eixos associados
a parametros de controle capazes de delimitar as regioes equivalentes as respectivas fases
de um dado sistema. Como exemplo disso, podemos explicitar o digrama de fases da agua

conforme representado na Figura 5.

Nesse diagrama, trés fases sdo claramente apresentadas por meio dos pontos
associados a cada par ordenado do grafico definido pela pressao e pela temperatura. Nota-
se que quando mantemos a pressao constante e aumentamos a temperatura o sistema
caminha para uma linha de transicao que representa o limite de fase, por exemplo a linha
que separa a fase solida da liquida, onde sobre esta linha a fase anterior e a fase posterior

a este limite sdo indistinguiveis e portanto ambas coexistem.

Uma apresentacdo moderna a respeito das classificacoes das transicoes de fase nos
diz que uma transicao de fase pode ser continua ou descontinua[44]. Uma transicao de
fase continua, ou seja, que nao é acompanhada de calor latente, representa uma transicao
de sequnda ordem, como € o caso do sistema que avanga ao longo da linha de coexisténcia

liquido-vapor aumentando a sua pressao e temperatura. Em contrapartida, uma transicao
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Figura 5 — Diagrama de fases da agua.
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solido

r
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Fonte: os autores

descontinua ou de primeira ordem é acompanhada pelo calor latente, como é o caso do

congelamento da agua.

Vale lembrar que uma fase também pode ser caracterizada por um parametro de
ordem. Este é capaz de medir como os elementos microscépicos que representam uma, fase
macroscopica estao ordenados ou em algum outro estado semelhante. O parametro de
ordem é responsavel por medir o grau de assimetria do sistema em consideragao, ou seja,
ele é diferente de zero em uma fase ordenada (um estado de baixa simetria) e igual a zero

numa fase desordenada (uma fase simétrica).

Por exemplo, para materiais magnéticos, o parametro de ordem adequado ¢ a
magnetizagao, para sélidos, é a periodicidade espacial dos atomos ou moléculas e para

supercondutores, é a funcao de onda.

Os estudos feitos em torno de um ponto critico (como no caso do ponto de
intersecgao das trés curvas da Figura 5) sdo descritos pela teoria de fendmenos criticos, que
busca desenvolver um formalismo capaz de caracterizar o fendmeno critico por intermédio
do célculo de expoentes criticos. Tais expoentes sao responsaveis por medir o grau de
singularidade ou divergéncia de uma certa quantidade fisica que é calculada proximo do
ponto critico. Por exemplo, verifica-se que quando avaliamos o comportamento de sistemas
magnéticos na regiao critica, experimentos mostram que quando a temperatura do sistema
magnético se iguala & temperatura critica (7' = 7.) a magnetizacio m ¢é proporcional a h'/°
(1/6 < 1)[45], onde h é um campo magnético pequeno mas finito e § é um expoente critico.
Outros expoentes criticos sdo observados de forma analoga em relacdo a quantidades
termodinamicas diferentes ao serem avaliadas na criticalidade. De maneira geral, a maior

parte dos expoentes criticos obedecem a uma lei de escala capaz de determinar um expoente
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por intermédio do valor de outro [42].

2.2 Escala de tamanho finito

Uma abordagem suscinta capaz de contornar o problema de trabalharmos com
sistemas reais que sao extremamente grandes e que engloba o uso dos expoentes criticos
¢ a técnica da escala de tamanhos finitos, capaz de nos dar uma visao macroscépica do
comportamento do sistema a partir do estudo de uma pequena por¢ao do mesmo[46].
Segundo este formalismo, a energia livre de Helmholtz molar pode ser representada por

uma forma de escala universal
f(t,H; L) = L™ (atLY ,bHLA/"), (2.1)

onde a temperatura reduzida ¢ corresponde a (T'—T.)/T., o campo externo é representado
por H, os fatores métricos e a dimensao espacial do sistema sdo respectivamente represen-
tados por a, b e d, além disso, a expressao anterior também engloba os expoentes criticos
estaticos v e A e a dimensao linear do sistema L. Uma vez obtida a energia livre, podemos
calcular quantidades termodinamicas de interesse tais como magnetizagao, susceptibilidade

e calor especifico[45, 47]. Com o campo nulo, essas quantidades obedecem as relagoes de

escala
m ~ L7P"m/ (tLYY), (2.2)
X~ D (D), (23)
€ R Coo + LV (KLY, (2.4)

Nessas expressoes identificamos as fungoes de escala universal m’, ¥’ e ¢ que assumem
valores constantes quando a temperatura se aproxima da regido critica (¢t = 0) e os
expoentes criticos estaticos 3, v e a que integram a base que caracteriza a classe de
universalidade a qual o sistema possa pertencer[48]. Tais expoentes devem obedecer as

relagoes de escala e hiperescala representadas matematicamente por

y=v(2—), (25)
a+28+vy=2, (2.6)
=BG -1) (27)

dv =2 — a. (2.8)
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As relagoes anteriores sao respectivamente conhecidas na literatura como a relagao de
Fisher, Rushbrooke, Widom e Josephson[49]. Essas equacoes também estabelecem uma
conexao com o expoente A observado na energia livre, pois ao substituirmos o valor de
v obtido pela equagao (2.7) na relagao (2.6), nés chegamos na relacao de Griffiths[50]
representada por

a+p0+1) =2, (2.9)

de maneira que quando subtraimos da equagao (2.6) a relagao (2.9) nos facilmente verifi-

camos que 0 = [ + 7 onde esta ultima relagdo é equivalente ao expoente A [51, 49].

Apesar de obtermos diversas rela¢oes envolvendo os expoentes criticos, percebe-se
que elas nao se mostram suficientes para eliminar a dependéncia que os expoentes associados
a cada quantidade termodinamica de interesse tem com o expoente critico v. Uma forma
de calcula-lo separadamente é por meio do logaritmo da derivada da magnetizacao de

maneira que possamos obter as relagoes

Vi = 4[m?] — 3[m*, (2.10)

Va = 2[m?] — [m?], (2.11)

Vs = 3[m?* — 2[m?], (2.12)

Vi = (4[m] — [m")/3, (2.13)

Vs = (3[m] — 3[m’])/3, (2.14)

Vs = 2[m] — [m?], (2.15)
onde o)
mn

"=1 2.1

=1 2 (2.16)

Aqui é interessante notar que quando tomamos o logaritmo da equagao (2.2),

obtemos Inm = —f/vIn L + Inm/, de maneira que tenhamos relac¢oes similares para as

demais equagoes precedentes. Entao com base nesse raciocinio, podemos obter o expoente
v e as equagoes descritas anteriormente através de uma equagdo compacta representada
por

Vi~ (1/v)In L+ V/(tL'"), (2.17)

para j = 1,....,6, onde V] sdo contantes que independem do tamanho do sistema de modo
que na temperatura critica T, (¢t = 0) as fungoes possam convergir para o seu valor na rede

infinita. Com base nisso, podemos verificar que ao efetuarmos um ajuste linear do grafico
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V; x L, torna-se possivel calcular o coeficiente angular da reta que corresponde a 1/v.
Calculado o expoente v, podemos através dos picos do calor especifico e da susceptibilidade

estimar T, tal estimativa pode ser estabelecida através da relagao
T.(L) = T, + a, L7, (2.18)

onde a, representa uma constante[47, 52].
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3 Simulacoes entrépicas

Para auxiliar no estudo e na investigagao de modelos estatisticos, foram desenvolvi-
dos métodos computacionais capazes de explorar os mais diversos e complexos modelos.
Ocupando um papel de destaque, hd o Método Monte Carlo (MC) que com o apoio de uma
adequada técnica de amostragem se torna capaz de calcular as médias termodinamicas
de um sistema interagente levando em conta as flutuagoes estatisticas e seus respectivos
efeitos[53].

Entre as técnicas de amostragem mais utilizadas em simula¢des de MC podemos
citar o algoritmo de Metropolis que ao manter uma temperatura fixa é capaz de produzir

e B/KBT 1o entanto apesar de suas enormes

uma distribuigdo candénica P(E,T) = g(E)
contribuigoes, esta técnica apresenta dificuldades em explorar os sistemas em regides
proximas as transicoes de fase e na obtencao de informagoes importantes tais como energia
livre e entropia. Com o intuito de suprir essas dificuldades novas técnicas surgiram como o
método desenvolvido por Ferrenberg e Swendsen[54], a amostragem entrépica de Lee[55],
o método do “broad histogram”[56] e o método de Wang-Landau[57, 18|, dando origem
aos métodos de simulagao entrépica, que opta por uma distribuicdo de probabilidade

proporcional ao reciproco da densidade de estados microcanonica
(3.1)

Aqui g(E) indica a quantidade de estados com uma dada energia E de modo que a

probabilidade de escolhermos uma configuracao com esta energia corresponda a

9(E)p(E) = —=. (3-2)

Uma vez que K é uma constante, verificamos que a probabilidade de uma configuracao
com energia F ser selecionada ¢ constante para todo o conjunto de energias. Esta abor-
dagem modifica o procedimento do MC, pois, uma vez que este se baseia na escolha de
um subconjunto de estados aleatérios de alguma distribuicao de probabilidade p,, ao
escolhermos M estados do total disponivel, uma melhor estimativa de uma quantidade

termodinamica de interesse A é representada por

—1 —BE,.
Zi:l p,ui Auie A Ha
1,.,—BE..

Ay = (3.3)
Onde Ay, é uma estimativa de A de modo que ao aumentarmos o valor de M, a média
passa a evoluir para valores cada vez mais proximos do real, e assim, ao tomarmos M — oo
obtemos Aj; = (A). No entanto, ao efetuarmos a abordagem entrépica, a densidade de

estados estimada elimina a dependéncia da média com a quantidade M de estados visitados
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de modo que ela passe a depender agora da eficiéncia do algoritmo adotado para o calculo
da densidade de estados g(F).

E no que diz respeito a eficiéncia de algoritmos aplicaveis a essa abordagem,
um excelente candidato é o algoritmo de Wang-Landau, que se desenvolve por meio do
acompanhamento de um histograma de energia que ao se mostrar nivelado apresenta uma
boa estimativa da densidade de estados. Ao adotarmos esta metodologia, podemos estimar
qualquer quantidade termodindmica A por meio da expressao
(A) = >E AEQ(E)eiﬁE

Ypg(E)e Pk

Onde Ag é a média microcandnica acumulada durante a simulagao. E uma vez que buscamos

(3.4)

obter o nimero de configuragoes correspondentes a uma dada energia, é conveniente
efetuarmos a simulagao utilizando o logaritmo da densidade de estados S(FE), que é

conhecida como entropia microcanonica e matematicamente representada por

S(E) =Ing(E). (3.5)

Diante do fato de desconhecermos a densidade de estados inicial do nosso sistema
consideramos que S(E) seja igual a zero, o que significa que todos os niveis de energia
possuem um valor unitario. A partir disso, iniciamos nossa simulagao escolhendo convenien-
temente a configuracao de mais baixa energia de modo que a alteragdo em sua configuracao
seja feita modificando o sinal de um spin de maneira que o aceite desta mudanca obedeca
a condicao de

P(E, — BE,) = min(e5Fn)=5E) 1), (3.6)

Assim, sempre que g(£,) < g(E,) a nova configuragao é aceita e teremos um nivelamento
efetuado através de uma mudanca no histograma e na densidade de estados, ou seja,
H(E,)) - H(E,)+1eS(E,) — S(E,)+ F;. Onde F; = 1n f; e f; é o fator modificador que
inicialmente ¢é identificado por fy = e = 2.71828.....[57]. A cada condi¢do de nivelamento

atendida, f; é atualizado com base no critério f;11 = +/f; e o histograma é zerado.

Uma vez que este procedimento ¢ efetuado por diversos passos de MC, encerramos
este ciclo quando H(FE) > r(H) para todas as energias, a saber, (H) é a média obtida
sobre todas as energias e o seu fator multiplicativo r é um parametro que geralmente
depende do tamanho e da complexidade do sistema e do grau de precisao que se busca
obter da densidade de estados correspondente. No entanto com o objetivo de obtermos

uma boa estimativa de g(F) em um tempo de simulagao razoavel optamos pela escolha de
r = 0.8[52].

Apesar do artigo original de Wang-Landau afirmar que a simulacao deve ser fi-
nalizada quando f ~ 1+ 1078[18], no artigo publicado por Caparica e Cunha-Neto [58],
devemos atualizar g(E) e H(E) apenas depois de cada passo de MC. As médias microcano-

nicas devem ser acumuladas a partir de f7, pois nos niveis anteriores as configuragdes ainda
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nao correspondem ao maximo da entropia. Além disso, é recomendado que a simulagao seja
finalizada em um ff;,q correspondente a média canodnica obtida durante a simulagao. Esta
ultima etapa merece um pouco mais da nossa atengao pois é neste estagio que avaliamos o

comportamento do maximo do calor especifico, obtido pela equagao

(E%) — (E)*

C =
KgT?

(3.7)

cujas médias energéticas sao obtidas por intermédio da densidade de estados corrente.
Entao, ao alcancarmos f; calculamos a temperatura correspondente ao maximo valor do

calor especifico T.(0) e até obtermos o préximo f, calculamos o valor do parametro €

€= |Tc(t) - Tc(0)| (38>

Este célculo é efetuado toda vez que a condigcdo de nivelamento é satisfeita. Nesta
expressao, T.(t) é a temperatura referente ao maximo do calor especifico que é obtida pela
g(E) correspondente a cada f superior a f7. Se € < 10™* para um mesmo f, encerramos a
simulagao salvando g(FE) e as médias microcanonicas calculadas. Caso contrério, o processo
é reiniciado e a cada novo nivel estabelecemos que 7..(0) seja a nova temperatura do maximo
do calor especifico obtida com a tultima densidade de estados. Todas essas recomendacoes
contribuem significativamente para uma maior eficiéncia do algoritmo reduzindo o tempo
computacional a ponto de viabilizar sua aplicagao ao estudo de sistemas cada vez mais

complexos.

3.1 Densidade de estados conjunta

Uma outra rota de investigacao a respeito de sistemas complexos pode ser tomada
efetuando-se a construgao de uma densidade de estados conjunta que além de depender
da energia, também depende de outros parametros capazes de caracterizar o sistema a
ponto de oferecer um ponto de vista mais nitido sobre o diagrama de fases e as possiveis
transigoes que o sistema possa sofrer. Tal pardametro pode ser por exemplo, responsavel
por averiguar o efeito de um campo magnético ou de uma constante anisotropica sobre o
sistema. Nessa perspectiva é construida uma densidade de estados bidimensional g(FE, M)
e um histograma H(F, M) também de mesma dimensao referente aos estados visitados. O
procedimento para a estimativa de uma densidade de estados desse tipo é feita de maneira
analoga ao procedimento anterior, onde agora a probabilidade de uma nova configuragao

ser aceita é representada por
P((Eys My) = (B, M,)) = min(e5EeM=S(EM) 1), (3.9)

Em correspondéncia a este critério, a densidade de estados e o histograma sao atualizados
a cada passo de Monte Carlo conforme S(FE,, M,) — S(E,,M,) + F; e H(E,, M,) —
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H(E,, M,)+1, onde a definigao de F; e a condi¢ao de nivelamento do histograma continuam
os mesmos. Uma vez entendido esses conceitos, podemos adaptar a equagao (3.4) a fim de
calcularmos as propriedades termodinamicas de interesse de maneira que o acimulo das
médias microcandnicas continuem sendo feitas a partir de f;. No entanto, em virtude do
tempo computacional dispensado para esta tarefa, as simulagoes feitas neste trabalho por

esta metodologia sao direcionadas para tamanhos de redes menores e finalizadas em fs.
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4 Resultados

Neste capitulo, nés apresentamos alguns resultados a respeito das propriedades
termodinamicas e do comportamento critico do nosso modelo. Foram calculadas quantida-
des como energia, magnetizagao, calor especifico e susceptibilidade a fim de tracar uma
rota até a compreensao dos efeitos da anisotropia rotacional na estabilidade da ordem
ferromagnética e na formacao de possiveis fases exdticas. Boa parte das simulagoes foram
realizadas usando-se o célculo da densidade de estados conjunta, como descrita no capitulo
anterior. Apesar desse procedimento limitar os resultados a redes pequenas (L* = 62, 122
e 182 spins, no presente caso), ele é importante para que se observe o comportamento
geral do sistema em fungao do conjunto de valores (.J, J,). Assim, obtém-se a densidade de
estados g(F1, Ey), onde

Ei=-> o0 (4.1)
(4,9

By == 0;0;co8(2¢; ;). (4.2)
(i.5)

Esse procedimento permite compreender a dindmica do sistema e o seu compor-
tamento em regioes especificas sinalizadas no diagrama de fases a ponto de nos permitir
efetuar o seu mapeamento dentro de um dado intervalo de valores atribuidos ao pardametro

fenomenoldgico J,.

Na Figura 6 podemos acompanhar, respectivamente, o comportamento da energia
média por spin (E/L? = JE,+J,F5) e do calor especifico, ambos em fungao da temperatura
para varios valores de .J,. A respeito da energia, nota-se que o valor correspondente ao
estado fundamental para 0 < J, < 2 é equivalente a —3.J, indicando que uma fase
ferromagnética persiste no intervalo 0 < J, < 2. Mais especificamente, dada a energia de

um tnico sitio,
E=—2(J+J,) +4(J — J./2)] = =6, (4.3)

vemos a independéncia da energia com qualquer valor de 0 < J, < 2 e uma vez que
a ligacao de um spin com o seu spin vizinho é contada duas vezes, ao dividirmos esse
resultado por dois, obtemos o valor da energia informado para o estado fundamental.
Ainda no regime de baixas temperaturas, mas agora com valores de .J, > 2, percebe-se a
presenga de uma nova simetria (fase de stripes) do estado fundamental. Agora, a energia
do estado fundamental depende do valor de J,, essa nova fase é sinalizada pela Figura
7 cuja configuracao de spin corresponde a Figura 8. Nesse caso, nota-se que a expressao

correspondente a energia de sitio é

E=—[2(J + J.) — 4(J — Jo/2)] = 2J — 4. (4.4)
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Figura 6 — (Esquerda) Energia em fungao da temperatura para varios valores de J,. (Direita)
Calor especifico em fun¢ao da temperatura para varios valores de J,.
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Fonte: os autores

Para o caso do calor especifico, com J, = 0,00 (que representa o modelo de Ising
puro na rede triangular), temos um pico que corresponde & temperatura critica de transi¢ao
de fase ferro-paramagnética, cujo valor analitico é kgT,./J =~ 3,65364. Para valores maiores
de J,, visualizamos a ocorréncia de uma temperatura de transicao cada vez menor, pois
as interagdes que nao estao sobre o eixo principal sdo todas positivas uma vez que J, /2
é menor que J. Em consequéncia disso, observamos que o pico do calor especifico é
transladado para a esquerda até um J, critico igual a 2,00, onde se verifica a existéncia de
uma singularidade, pois para este valor contamos apenas com as interacoes sobre os eixos
principais de cada spin escolhido na rede. A partir deste valor de J,, o grafico em questao
reforga a existéncia de uma dindmica oposta a etapa anterior, pois agora, as interagoes
fora do eixo principal sdo todas negativas pelo fato de J,/2 ser maior que J. Dessa forma,
visualizamos o pico do calor especifico transladado para direita atingindo valores cada
vez maiores na medida que passamos de um J, para outro, este fené6meno ocorre porque
agora a partir do J, = 2,00 o sistema sofre uma transicao da fase de stripes para a fase
paramagnética, onde aquela necessita de temperaturas cada vez maiores para romper seus

ordenamentos magnéticos conforme visto pela Figura 8.

A figura 7 nos mostra um diagrama de fases que foi construido para redes de
tamanho L =6, L = 12 e L = 18 calculando-se a temperatura correspondente ao maximo
valor do calor especifico em funcao do nosso parametro fenomenologico de modo que
J, = 0.00,0.10,0.20, ....,4.00. Aqui notamos caracteristicas classicas de um diagrama de
fases tais como as curvas que representam os limites de fases e um ponto multicritico
correspondente a J, = 2,0 onde duas ou mais fases podem coexistir. Com a junc¢ao desses
tamanhos de rede em uma unica figura, podemos perceber que na medida que aumentamos
o tamanho da rede, a curva de transi¢do tende a se aproximar ainda mais do valor de J,

critico.
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Figura 7 — (Figura superior) Representagao do diagrama de fases do sistema para J, > 0. (Figura
inferior) Representacio da Magnetizagdo para varios tamanhos de rede com J, fixo.
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Fonte: os autores

Tal representagao também tornou possivel o destaque de trés regioes que equivalem
as respectivas fases que o sistema pode assumir para os valores de J,. Na regiao Fe, que
representa as configuragoes equivalentes a Figura 8 (& esquerda), temos a fase ferromagné-
tica, que exibe como o sistema se apresenta inicialmente para baixas temperaturas até um
valor de J, = 2,0. Ainda para baixas temperaturas, mas agora com J, > 2,0, nés entramos
em uma nova fase representada pela regiao St cujas configuragoes sao apresentadas na
Figura 8 (centro), que é composta por listras (stripes) de spins que se alinham em um
ordenamento up e down, alternadamente em linhas verticais ao longo da rede. No fim
dessa andlise, temos a regidao Pm cujas configuragdes estao de acordo com a Figura 8 (4

direita), que mostra a evolugao do sistema para a fase paramagnética para um regime
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Figura 8 — (Esquerda) Configuracao correspondente a fase ferromagnética para J, = 1,0. (Centro)
Configuracdo correspondente a fase de stripes para J, = 3,0. (Direita) Configuracao
correspondente a fase paramagnética para J, = 3,0.
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Fonte: os autores

de altas temperaturas. E importante ressaltar que apesar desta fase exibir um conjunto
aparente de dominios magnéticos, ao observarmos a Figura 7, que foi construida para varios
tamanhos de rede com J, fixo, percebemos a magnetizagao tendendo a zero na medida que
aumentamos o tamanho da rede. Este comportamento reforca a nossa hipétese a ponto de

nos permitir afirmar que a regiao equivalente de fato corresponde a fase paramagnética.

A Figura 10 apresenta respectivamente a dindmica da magnetizagao e da suscepti-
bilidade do sistema para uma rede de tamanho L = 12 para varios valores de J,. Aqui,
visualiza-se que para valores de J, menores que o seu valor critico, a magnetizacao se inicia
em 1,0 e vai a zero a partir da temperatura de transicao associada a cada valor de J,.
Entre eles, aquele que sofre uma transicao de fase em um intervalo de temperatura menor
é o J, =1,5 0 que justifica seu pico abrupto entre os apresentados pela susceptibilidade.
Observa-se também que para J, = 2.0 a magnetizacao ja nao se comporta de maneira simi-
lar as curvas anteriores pois esse valor é o limiar das duas fases. Uma vez que conseguimos
expor as configuragoes a esquerda e a direita de J, = 2,0, ao avaliarmos também algumas
possiveis configuragoes do sistema quando o parametro de controle assume exatamente
esse valor nés constatamos a degenerescéncia do estado de energia mais baixa, uma vez que
conseguimos observar um elevado niimero de configuragoes correspondentes ao estado de
minima energia para este valor de J,. Para ilustrar esse fato, a figura 9 apresenta algumas
dessas configuracoes associadas a esse conjunto responsavel por exibir uma mistura das
fases ferromagnética e stripes, essa caracteristica ja representa um bom argumento para

sustentar a hipotese de que nessa regiao especifica existe a coexisténcia das duas fases.

Para valores de J, maiores que 2,0 os spins se reorganizam de uma forma diferente
conforme visualizamos na Figura 8 (centro), que correspondem as configuragoes referentes
a regiao St destacada na figura 7, onde se observa que a magnetizacao possui uma infima

variacao. Esta caracteristica é o fator responsavel pela auséncia desses dados nos graficos
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Figura 9 — Representagao de algumas configuragoes correspondentes a J, = 2,0 ilustrando a

degenerescéncia do ground state.
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Fonte: os autores

apontados pela figura 10. Sendo assim, a magnetizacao deixa de ser um parametro de
ordem adequado de modo que a definicao de um novo pardmetro passe a ser necessaria.
Com o objetivo de atender a essa necessidade, nés propomos o seguinte parametro de
ordem

L L
M=>"1>" oyl

i=1 j=1

(4.5)

onde M representa o calculo agora adotado para a magnetizacao da rede de maneira que
haja uma soma dos moédulos de cada soma dos spins dispostos na vertical. Através dessa
expressao nés conseguimos verificar os comportamentos tipicos da magnetizagao e da
susceptibilidade para essa faixa de valores de J, conforme apresenta a figura 11. Onde
podemos perceber o impacto que J, oferece na dindmica magnética do spin conforme

aumentamos a sua intensidade.

Com o devido parametro de ordem estabelecido nés conseguimos também deter-
minar os expoentes criticos associados a teoria de escala para J, = 1,0 e J, = 4,0 e
avaliar o comportamento da susceptibilidade com esses valores fixos para varios tamanhos
de redes. Essa tltima afirmagao ¢é ilustrada pela figura 12 que mostra respectivamente
como o comportamento da susceptibilidade escala com o tamanho da rede para a fase

ferromagnética e para a fase stripes, situadas em ambos os lados do valor de J, = 2.0.
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Figura 10 — Magnetizacao e susceptibilidade magnética em funcdo da temperatura para varios
valores de J,,.
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Fonte: os autores

Figura 11 — Magnetizacao e susceptibilidade magnética em funcdo da temperatura para valores
de J, > 2 com o novo parametro de ordem.
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Fonte: os autores

Para a produgao desses dados nés efetuamos a simulacao de Wang-Landau sem
a necessidade de uma densidade de estados conjunta de maneira que possamos explorar
tamanhos de redes maiores em um tempo computacional razoavel de maneira que também
possamos obter um conjunto de dados interessantes para uma correta aplicacao da teoria
de escala de tamanho finito. Buscando atender a essa ultima etapa nés definimos um
conjunto de tamanhos de redes tomando L = 30, 36,42, 48,54 e 60 com suas respectivas
rodadas independentes com N = 24, 24,20, 20, 20 e 16 que foram executadas para ambos os
valores de J, mencionados anteriormente. Apds o término dessas operagdes nés construimos
os resultados associados a esses parametros onde a figura 13 apresenta primeiramente o
expoente critico % calculado através de um ajuste linear das seis fungoes representadas
pelos Vjs que correspondem a um dado conjunto onde % que efetivamente representam
uma média aritmética dos coeficientes angulares associados as retas de ajuste da equagao

(2.17), dessa forma obtemos 1 = 1.0373(10) de modo que ao escrevermos v = 1/ temos
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Figura 12 — Comportamento da susceptibilidade magnética para J, fixo para varios tamanhos

de rede.
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Fonte: os autores

que o erro ou o desvio padrao médio associado a esse expoente pode ser expresso por
Av = A(2)/(1)?, assim verifica-se que v = 0.96404(93).

Ainda com respeito a essa figura, o segundo grafico apresenta a temperatura critica
T. conforme prediz a equagao (2.18) de modo que a determinagao de T, é feita usando
uma extrapolacao de L (L — oo) de maneira que L~'/* = 0. Esse ajuste linear é realizado
utilizando os maximos do calor especifico e da susceptibilidade para cada tamanho de rede
e uma vez que o coeficiente angular da reta que melhor se ajusta aos dados corresponde
a temperatura critica, encontra-se 7. = 3.35162(27) que representa a temperatura de
transicao da fase ferro para a fase paramagnética. Nos graficos seguintes representados pela
figura 14 temos a exposicao dos dados relacionados a /v = 1.7622(15) e 5 /v = 0.1327(12),
logo se escrevermos v = v, o erro associado é Ay = Av(2) +vA(1), da mesma forma,
para f = 1/% temos AfS = Au(g) + VA(%) e assim podemos verificar que v = 1.6988(31)
e que = 0.1279(13) uma vez que este ultimo representa o coeficiente angular da reta

correspondente ao tltimo grafico da figura 14.

Nos préximos graficos temos a exposicao dos expoentes criticos relacionados a
J, = 4,0 que buscam apresentar uma visao da fase stripes cujas configuragoes nos obriga
a fazer uso do novo pardmetro de ordem definido pela equagao (4.5). Dessa forma, nos
conseguimos obter £ = 1.0473(75) de modo que v = 0.9548(68) e a temperatura de transi¢ao
da fase stripes para a fase paramagnética corresponde a T, = 7.57792(23) conforme indicado
pela figura 15. Ainda sobre esse valor de J,, na sequéncia nés encontramos /v = 1.7520(10)
e B/v = 0.1280(19) de maneira que v = 1.673(13) e 8 = 0.1222(34). Em comparacao
com os expoentes associados ao modelo de Ising bidimensional, temos que esses dados
nos fornecem um forte indicativo de que o modelo proposto pertence a mesma classe de
universalidade do modelo de Ising de modo que as transi¢oes das respectivas fases iniciais

do sistema para a fase paramagnética sejam classificadas como de segunda ordem.
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T,(L)

Figura 13 — Grafico dos expoentes criticos para J, = 1.0.
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Figura 15 — Grafico dos expoentes criticos para J, = 4.0.

0.9
vl —e—
V2 —A—
v4 v
v5
0.3 f v6
> 0.0
-0.3
-0.6
-0.9
3.2 4.4
InL
7.76
7.72 |
. 7.68 |
2
Q
= 764
7.60 1 T, = 7.57792(23)
756 I I I I I
0 0.005 0.01 0.015 0.02 0.025 0.03
L—l/v

Fonte: os autores



Capitulo 4. Resultados

42

Figura 16 — Grafico dos expoentes criticos para J, = 4, 0.
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5 Consideracoes finais

Com base na metodologia empregada para o estudo do modelo proposto, noés
conseguimos mostrar o comportamento do sistema por varias vias de investigagao que
abrangem caracteristicas energéticas, magnéticas e configuracionais. Essas informagoes nos
ajudaram a entender como o sistema se apresenta para cada faixa de valores atribuidos
a0 nosso parametro fenomenologico em conjunto com a sua evolugdo térmica a ponto de
nos permitir mapear suas respectivas fases, seu ponto de singularidade que evidencia o
comportamento frustrado do sistema e o grau de influéncia que a interagao com o substrato
tem sobre os spins. Esses dados nao s6 tem potencial para nos convencer da relevancia
que a interacao extra aqui proposta possui na analise do comportamento dos spins como
também podem ser responsaveis pela proposicao de uma nova forma de estudar sistemas

magnéticos em geral.

Como este trabalho apresenta um modelo novo, existem ainda diversos aspectos a
serem explorados, um deles diz respeito a possibilidade da caracterizacao da influéncia de
valores negativos atribuidos a interagao com o substrato. Além disso, a ideia apresentada
neste trabalho também pode ser implementada para um novo tipo de spin como o spin de

Heisenberg, essas e outras propostas ficam a cargo de abordagens futuras.
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