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Resumo

Neste trabalho estudamos o comportamento dindmico de um modelo de
Ising antiferromagnético numa rede quadrada. A dinimica é simulada atravéé da aplicagio
de um campo magnético externo oscilante ao sistema. A evolugio temporal do sistema é
7 descrita, pela equagéo M estra, e a ta_xa dg transicdo dos spins segue o processo de Glauber.
Utilizando a aproximacdo de pares, determinamos o diagrama de fases dindmico do sistema
em fungdo da competicdo entre a freqiiéncia do campo e a freqiiéncia de inversao dos spins.
A magnetizacao, a magnetizacio alternante e a fungao de correlacdo entre subredes foram
determinadas para diversos valores da temperatura, da amplitude do campo e da razio entre

as freqiéncias do campo e de inversao dos spins.
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Abstract

In this work we study the dynamical behavior of an antiferromagnetic
Ising model in a square lattice. We simulate the dynamics through the application of an
oscillating external magnetic field to the system. The system evolves in time according to
the Master equation, and the rate of transition of spins follows the Glauber process. By
employing the pair approximation, we find the dynamical phase transition of the system as
a function of the competition between the frequency of the field and the frequency of the
spin flipping. The magnetization, the staggered magnetization and the correlation function
between sublattices are found for different values of temperature, field amplitude and the

rate of frequencies of the field and the spin flipping.
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CAPITULO 1

Introducao

A possibilidade de auto-organizagéo ou o surgimento de estruturas espa-
cialmente bem definidas ou ainda o aparecimento de estruturas organizadas em intervalos
espago-temporais sdo algumas das mais fascinantes questoes associadas ao estudo de sistemas
abertos ou de nao-equilibrio. Independentemente do surgimento das estruturas em sistemas
fora do equilibrio brotarem do caos, ou de processos irreversiveis que se desenvolvam a par-
tir de conjuntos de reagdes bem determinadas, o que vem interessando aos cientistas € a
possibilidade de poder descrever e entender os sistemas biologicos ou naturais, enfrentando
questdes desafiadoras que surgem no tra,famento dos mesmos.

A motivacio para a realizagdo deste trabalho, surgiu de nosso interesse
em estudar os métodos e procedimentos desenvolvidos nos tltimos anos, para tratar sistemnas
complexos. "Como uma forma de introducéo a uma 4rea tio intrigante quanto desconhecida,

procuramos por um problema, distante das questdes bioldgicas e quimicas inerentes aos



sistemas vivos. Restringimo-nos neste trabalho a considerar sistemas magnéticos. Escol-
hemos um sistema antiferromagnético de Ising submetido & acdo de um fluxo de energia,
caracteristica dos sistemas dindmicos. O modelo por nés estudado é o equivalente antifer-
romagnético daquele proposto por Tomé e de Oliveira[l]. Assumimos que o sistema fosse
submetido a agdo de um campo magnético externo oscilante e que obedecesse a dindmica
estocdstica proposta por Glauber[2] e Tomé e de Oliveira[3]. Deveriamos verificar o surgi-
mento de éstruturas dissipativas, relacionar o processo de formacao dessas estruturas com a
dindmica e a interagio entre os parimetros pertinentes, na definigdo dos estados estacionarios
do mesmo. Deviamos também diferenciar os mecanismos desenvolvidos pelo si-stema na
transicdo de fases antiferromagnética-paramagnética, quando os processos sido dinamicos ou
estaticos.

O trabalho foi efetivamente realizado e nds o desenvolvemos da seguinte
maneira: no capitulo 2, apresenfafnos um panorama geral sobre os métodos da mecanica
estatistica de ndo equilibrio. E um capitulo que nio afeta o desenvolvimento do trabalho
podendo ser excluido da leitura da dissertacao sem qualquer prejuizo. Nés o apresentamos
por interesse diditico. Embora esquemadtico e pouco especifico, serve para definir a area
em que o trabalho se desenvolve e indicar como as técnicas nele utilizadas se inserem no
esbogo de uma teoria mais geral; no capitulo 3, definimos claramente o problema que nos
propusemos a tratar. Desenvolvemos o formalismo matematico, calculando e mostrando,
em detalhes, como obter as probabilidades de transi¢io, e calculamos os valores médios
das quantidades pertinentes utilizando a equagio Mestra. Apresentamos a aproximagio

de pares que simplifica o problema matematico, garantindo-lhe tratabilidade. O capitulo



termina com a apresentacao do sistema de eqﬁagées diferenciais acopladas, dependentes do
tempo, cujas solugdes fornecem a dinadmica do sistema. Essas equages que descrevem a
evolugao tempo;al dos valores médios das magnetizacoes das sub-redes do sistema antiferro-
magnético e da correlagdo de pares de spins, sao resolvidas numericamente. Os procedimentos
numéricos adotados e os resultados dos célculos sdo apresentados no capitulo 4 onde uma
grande abundancia de graficos é apresentada de forma sistemdtica permitindo-nos mostrar
0 que ocorre no sistema ao variarmos os parametros 531 (temperatura), 3t (razdo entre a
freqiiéncia do campo externo e a freqiéncia de inversio dos spins) e L_If- (amplitude da in-
tensidade do campo magnético oscilante). Ao final realizamos algumas discussdes, tentando

explicar por que o sistema manifesta o comportamento apresentado; no iltimo capitulo, estao

as nossas conclusdes.



CAPITULO 2

Sistemas fora do Equilibrio

2.1 Introducao

Neste capitulo! mencionaremos, com brevidade, algumas caracteristicas
dos sistemas abertos. Procuraremos distingiir o tratamento termodinidmico do tratamento
estatistico para esses sistemas. Perseguimos a apresentacdo de um panorama geral mas
compacto do esquema da mecanica estatistica de nio equilibrio. Em particular nos inte-
ressa discutir a origem e as propriedades da equagio Mestra, uma vez que essa equagao

desempenha papel central no desenvolvimento do problema que nos propusemos a tratar.

2.2 Sistemas Abertos

Este capitulo foi escrito baseado em leituras das obras citadas nas referéncias [4], [5] e [6]



Em termodindmica, chamamos de sistemas abertos, aqueles que estao
definidos por uma interagao continua com a vizinhanga, ou seja, um sistema que se carac-
teriza por manter um fluxo de energia e/ou matéria com o meio externo. Essa interagao
permanente com a vizinhanca, estabelece a diferenga basica com relagdo aos sistemas ditos
fechados, que constituem objeto de estudo da termodinimica de equilibrio. Neste dltimo
caso, as condi¢des de contorno so fixas e impedem fluxos ou efeitos de campos provenientes
do exterior. No equilibrio, os processos se desenvolvem através de pequenas perturbagdes,
de tal forma que, isolado, o sistema procura por estados que minimizem sua energia in-
terna e maximize sua entropia. A tendéncia ao equilibrio desenvolve-se pela exploragdo das
possibilidades do sistema, que satisfazem os principios extremos, sob as condigdes estaticas
ditadas pela situagéo. Se, num processo quase-estatico, novas estruturas surgirem no interior
do sistema (transigdo de fases do equilibrio), serd em decorréncia da satisfagdo dos critérios
extremantes para as novas e definidas condigdes impostas ao mesmo. Assim, na transi¢ao de
fases em sistemas fechados, o balango de energia d4-se sem a intromissdo de fluxos externos
dependentes do tempo.

Quando os sistemas sao abertos e interagem com a vizinhanga, a ter-
modinimica se caracteriza pelo desenvolvimento de processos irreversiveis que podemos clas-
sificar como pertencentes a um dos ramos da termodinadmica de néo equilibrio, o linear ou
no linear. Termodindmica de ndo equilibrio linear, é aquela em que os fluxos relacionam-
se com as for¢as generalizadas através de uma relagdo linear, que nao acontece no outro

caso. Embora a presenca permanente de fluxos e gradientes de temperatura e matéria, sejam



caracteristicas dos processos termodinamicos afastados do equilibrio, os sistemas podem de-
senvolver processos que originem a formacdo de novas estruturas representativas de ordem,
ainda que oé processos nao sejam estacionarios. Um exemplo esclarecedor é apresentado por
Prigogine[6] ao discutir um caso de difusio térmica numa situagdo onde a termodinimica
de ndo equilibrio linear é aplicavel. Prigogine lembra que é possivel mostrar que a aplicacio
de um gradiente de temperatura a uma mistura de dois gases diferentes, permite observar
o enriquecimento de um dos componentes nas proximidades da parede mais quente, en-
quanto o outro componente se acumula préximo a parede mais fria. Portanto, a situagao
final implica numa diminuigido de entropia com relagio a situagio de mistura. Como bai-
xamento de entropia associa-se ao ordenamento, e aumento de entropia relaciona-se com a
desordem, este exemplo se constitui numa demonstragio simples, de como situagdes de nao
equilibrio podem evoluir numa dire¢do que conduz ao aparecimento de estruturas ordenadas
em um sistema aberto. Mesmo em situacdes distantes do equilibrio, os sistemas podem se
auto-organizar, embora devamos destacar aqui que s6 é possivel veriﬁéar auto-organizagio
quando a termodinamica for nédo linear.

As novas estruturas que aparecem num processo de ndo equilibrio, sdo
radicalmente diferentes daquelas esirutums de equilibrio estudadas pela termodinamica clds-
sica. Essas estruturas ditas estruturas dissipativas, sio mantidas em condi¢oes afastadas
do equilibrio, somente através de necessarios fluxos de energia e/ou matéria. Essa simples
meng¢ao € suficiente para esclarecer que os mecanismos para a formagao das estruturas dissi-

pativas, sdo fundamentalmente diferentes daqueles que conduzem s estruturas de equilibrio.



N3o é nosso interesse neste trabalho, discutir os diferentes métodos uti-
lizados pela termodinimica de ndo equilibrio, mas, parece-nos instrutivo considerar breve-
mente, a conexao entre estados macroscépicos e microscépicos associados a uma situagao

fora do equilibrio. Para isso, deveremos mencionar os procedimentos termodinamicos e es-

tatisticos aplicados aos sistemas abertos.

2.3 Termodinamica de Nao Equilibrio

A termodinamica de nio equilibrio é uma teoria fenomenolégica que trata
da descrigio dos estados e processos em sistemas fora do equilibrio. O desenvolvimento
matemdtico da teoria, pressupde que os processos irreversiveis estudados se desenvolvam em
sistemas macroscépicos muito grandes quando comparados a um livre percurso médio ou a
am comprimento microscdpico caracteristico. Assim, podem ser considerados como formados
por um meio continuo em que cada pequena porgio do mesmo apresenta-se localmente em
um estado de equilibrio. Portanto, é possivel dividir o sistema em pequenas células. Estas,
sio suficientemente pequenas, para que se possa garantir que as varidveis termodinamicas
nao mudem de um extremo ao outro da célula, embora se admita uma discreta variagao
de célula para célula. Embora muito pequena, comparada ao sistema, cada célula deve ser
suficientemente grande para poder ser tratada como subsistema termodinamico macroscépico
em contato com sua vizinhanga. Com esse pressuposto, basico para a tratabilidade da teoria,

é possivel derivarmos um conjunto de equagdes diferenciais de balango para a densidade



de massa, velocidade, energia interna, temperatura e entropia, de tal maneira que essas
quantidades sejam fung¢des dependentes da posig¢do e do tempo.

O desenvolvimento da termodindmica fora do equilibrio nao se limita a
derivagdo das equagbes de balango. Prosegue através dos estudos das leis fenomenolégicas
lineares (forgas generalizadas proporcionais aos fluxos), da estabilidade e das flutuagdes nos
estados de ndo equilibrio, do estudo da termodindmica ndo linear, através de diferentes
aproximagdes e, como uma extensao, considera os principios microscépicos que fundamentam
a teoria. A partir dai, desenvolve-se a mecénica estatistica, cujo esquema geral tentaremos

delinear no préximo paragrafo.

2.4 Mecanica Estatistica de Nao Equilibrio

Ja na segunda metade do século dezenove, Mazwell e Boltzmann enfati-
zavam que as leis macroscdpicas da fisica poderiam ser deduzidas & partir de uma dinamica
microscépica para os sistemas se consideragdes estatisticas fossem utilizadas. Assim, o
proposito da mecanica estatistica de sistemas fora do equilibrio, é determinar as propriedades
termodinamicas e a evolugdo temporal dos observiveis macroscopicos desses sistemas em
termos das leis dindmicas que governam o movimento de suas particulas constituintes. Con-
sequéncia dessa proposi¢ao, sio os objetivos principais da teoria, que podem ser listados da
seguinte maneira: a) derivar equagdes de transporte e entender suas estruturas, b) compreen-

der como a tendéncia ao equilibrio ocorre em sistemas naturais, c) estudar as propriedades



dos estados estacionarios, e d) calcular os valores instantineos e a evolugdo temporal das
quantidades fisicas que especificam o estado macroscépico do sistema.

Atualmente, existem diversas teorias e métodos para estudar a evolugio
macroscépica dos sistemas fora do equilibrio. Isto reflete o estado da arte, que nao sendo
acabada, nio apresenta um esquema geral unico para encaminhar a solugdo dos problemas.

Pode-se pensar que as dificuldades estdo associadas & nogdo de irre-
versibilidade e & dependéncia temporal que afetam as variaveis pertinentes, tornando dificil,
até agora, o tratamento dos sistemas abertos. A utilidade dos métodos conhecidos, que
relacionaremos abaixo, s6 pode ser assegurada pela comparagio dos resultados obtidos, pela
aplicacio da teoria, com os resultados experimentais. Entretanto, as razdes pelas quais esses
métodos funcionam bem dentro de seus dominios de aplicabilidade, ndo podem ser adequada-
mente entendidas até que se obtenha um profundo conhecimento dos problemas conceituais
basicos associados aos processos irreversiveis.

Os métodos de descri¢io da estatistica de ndo equilibrio, enfrentam pro-
blemas inerentes a essa falta de conhecimento e que sio tipicamente: a dificuldade de intro-
duzir procedimentos mesoscdpicos, a questdo da irreversibilidade e a definicdo de condigdes
iniciais e de contorno. Em qualquer um de seus procedimentos, uma das questdes cruciais
que se enfrenta é como propor a derivagido das equagdes de transporte nio lineares que sejam
capazes de descrever a evolugao temporal dos sistemas.

E sabido que em qualquer experiéncia é impossivel de se ter acesso ao
conhecimento completo do estado microscépico dinamico de um sistema de muitos corpos.

’

E por essa razido que utiliza-se a mecanica estatistica para se obter uma descri¢io do estado
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macroscopico do sistema, em termos de um pequeno conjunto de quantidades dinamicas,
P, P, B;,....,P,, onde n é muito menor que o nimero de graus de liberdade do sistema
sob observagido. Essas quantidades P; sio funcdes definidas no espago de fase, quando se
considera o limite classico, ou sdo operadores hermitianos atuando no espago de Hilbert
quando se trata o caso quintico. Um dos problemas basicos da mecanica estatistica de
nio equilibrio, é a escolha dessas quantidades e a derivacdo de equagoes de evolugdo para
as variaveis macroscopicas Q;(t), j = 1,2,3,...,n qﬁe sao as médias,< P; >, que devem
corresponder as medidas em um dado experimento. Por exemplo, o conjunto {P;} pode
ser constituido pela densidade de massa, densidade de momentum e densidade de energia
quando consideramos a hidrodinamica de um fluido. Essas quantidades P; variam no tempo
com a evolugdo dinamica do sistema; entretanto, o experimento ndo acompanha a evolugio

microscépica, acompanha os valores numéricos Q;(t) das P;. O resultado desses experimentos

sao descritos por equagles de transporte da forma:

2Qi(0) = 2;{Qu(0),Qu(t), - Q1)) (2.1)

onde ®; é uma funcional das macrovariaveis Q; que, em geral, é n3o linear, néo local e possui
raemdria, isto €, depende da historia passada da varidvel Q; até o tempo ¢ em que se realiza
a medida. Dentro desse esquema algumas questdes se impdem: ) Como escolher as varidveis
Q;(t)? i) Como definir as condigdes iniciais para a equagao geral de transporte? i) Como
obter as funcionais ®;?

Com relagao a escolha das varidveis Q;(t), alguns autores sugerem que

esse conjunto de variaveis deva ser constituido por quantidades quase invariantes, que se
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transformam r'nuito lentamente na escala de tempo molecular. Outro argumento diz que deve-
se incluir suficientes variaveis, na descri¢do do processo, de forma a tornar as funcionais ®;
quase markoﬂ'ianas, ou quase instantaneas. Outra possibilidade, consiste em incluir somente
aquelas varidveis que sejam mensuraveis no experimento sob consideracao.

Com relagdo a condigio inicial que devemos satisfazer para obter uma
solugdo dnica para as equagoes de transporte, notamos que estas equagdes sido de primeira
ordem com relacdo a derivada temporal, na maioria dos casos. A defini¢do das @;(¢;) num
dado tempo t;, é feita utilizando-se condi¢bes que parecam razodveis e bem adequadas a
analise tedrica. Evidentemente que o grau de sensibilidade do modelo as condigdes iniciais
deve ser observado.

Para responder a ultima das questdes formuladas acima, ou seja, como
deﬁnir a forma das equacdes de transporte ®;, devemos relacionar os diversos procedimentos
que ééo adotados comumente. De acordo com Zwanzig[7], essas alternativas podem ser
classificadas da seguinte maneira:

1) técnicas intuitivas;

2) técnicas baseadas em generalizagdes da teoria cinética dos gases;
3) técnicas baseadas na teoria dos processos estocasticos;

4) expansdes a partir de um ensemble de equilibrio inicial;

5) generalizagdes do algoritmo do ensemble de Gibbs.

Néao vamos nos dedicar aqui a comentar e¢/ou ilustrar cada uma dessas
técnicas. No préximo paragrafo, trataremos de descrever algumas propriedades da equacdo

Mestra que, junto com o formalismo de Langevin, pode ser identificado como uma técnica
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baseada na teoria dos processos estocasticos correspondendo ao item 3) da classificagio acima.

2.5 Equacao Mestra

A equagao Mestra representa um método estocastico, aplicavel em um
processo, que permite obter uma distribui¢do de probabilidade (associada aos estados desse
processo) cuja medida varia com o tempo.

A seguir, vamos obter de forma ripida e geral, a equacio Mestra para
um sistema descrito por varidveis discretas, que podem ser representadas por um vetor .
Em continuagédo, discutimos algumas propriedades dessa equagao.

Para visualizar o processo, pensemos em uma particula movendo-se numa
rede tridimensional. A probabilidade de encontrar o sistema num dado ponto 77 no instante
t, aumenta devido as transigdes desde outros pontos 7' para o ponto considerado. Ao mesmo
tempo, essa probabilidade pode decrescer devido as transi¢bes que arrancam a particula desse

ponto, assim:

dP(i,1)
dt

= taza de chegada — taza de saida. (2.2)
Uma vez que a taxa de chegada consiste de todas as transi¢cdes desde pon-
tos iniciais 7’ até m, ela é constituida pela soma sobre todos os pontos iniciais. Cada termo

dessa taxa é dado pela probabilidade de encontrar a particula no ponto 2/, multiplicada pela

probabilidade de transi¢ao por unidade de tempo de passar de 7’ a 7. Assim obtemos:

taza de chegada = ) w(m,m')P(',t) (2.3)

!

m
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e de forma similar encontramos para as transi¢ées de saida,
taza de saida = P(m,t) Y w(@',m). (2.4)
-y

Levando as expressdes (2.3) e (2.4) a (2.2) temos:

dP(m
-““—(dt’t) = S w(, W) P(,t) — P, 1) 3 w(ii', ) (2.5)
Y ry

que é a chamada equagio Mestra para o processo.

A questdo fundamental envolvendo a equacdo Mestra é, portanto, a de-
terminagdo explicita das taxas de transi¢do w que a compdem. De uma forma geral, admite-se
a existéncia de dois procedimentos para a obtencdo das w: i) escrevé-las baseadas em argu-
mentos de plausibilidade e i) deriva-las a partir de primeiros principios usando, basicamente,
métodos estocasticos quanticos. Pode-se, é certo, discutir maneiras de derivar a equagao
Mestra, de forma a explorar questdes centrais para a teoria dos sistemas abertos. Essas dis-
cussdes envolvem a defini¢do do conjunto dos operadores, que refletem os observaveis fisicos e
o espago de fase adequado 2 definigio dos mesmos. Neste trabalho, ndo estamos interessados
nessas questdes. Achamos instrutivo apresentar alguns teoremas sobre a equagio Mestra,
embora, nao estejamos preocupados com suas demonstracdes. Vejamos algumas afirmagoes
[5].

a) Se a equagio Mestra tem solugdo estacionaria tnica (% = 0) e satisfaz o principio
de balan¢o detalhado, sua solugdo pode ser obtida explicitamente por mera soma ou, no
caso continuo, por quadraturas. O principio de balango detalhado requer que haja tantas

transicdes por segundo do estado i para o estado 7', como do estado m' para m pelo

processo inverso. Ou, na forma matematica P(m)w(m’,m) = P(m')w(m,m’).
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b) Se as w forem independentes do tempo, existe sempre pelo menos uma solugéo estacionaria
P°(1), tal que £ P() = 0, quando t — oo.

c) Se num instante inicial, t =0

0 < P(m,0) £ 1, para todo m, e

S P(m,0) = 1 entdo também, para todo tempo posterior t > 0, 0 < P(m,t) < le
Ya P(m,t) = 1.

d) Se a solu¢do estaciondria é unica, entdo a solucio dependente do tempo P(r#,t) para
qualquer distribuigdo inicial P°(r2) (tal que P(i,0) = P°(m)) tende, para t — 00, & solugio

estaciondria.



CAPITULO 3

Dinamica do Antiferromagneto de

Ising

3.1 Introducao

Estamos interessados em estudar as propriedades magnéticas, dinamicas,
de ur sistema com interagdes antiferromagnéticas em contato com um banho térmico e sob
a influéncia de um campo magnético externo dependente do tempo. Tratamos de obter
uma probabilid.ade de transicao para o sistema aberto a fim de equacionarmos o processo
utilizando a equagao Mestra.

Assumindo que o sistema apresenta uma evolugio temporal que obedece a
dindmica estocéstica do tipo desenvolvido por Glauber[2], consideramos um modelo de spins

numa rede quadrada, descrito por uma Hamiltoniana de Ising onde os estados do sistema

15
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sido determinados por o = (01,037, ...,0i,..,0n) onde g; indica a orientagao do spin no sitio :
que pode assumir os valores *1.

Neste capitulo determinamos as equagdes dinadmicas que descrevem o
comportamento médio das quantidades fisicas de interesse, e aplicamos o método de apro-
ximagio de pares para tornar trativel o sistema de equagdes que resolveremos utilizando

técnicas numeéricas.

3.2 Caracteristicas do Modelo

Do ponto de vista tedrico podemos conceber nosso sistema como uma
rede bidimensional formada por duas redes interpenetrantes. Cada uma delas se caracteriza
pela definicio de spins orientados em uma direcdo, oposta a da outra. Esta disposicao
define uma estrutura geral onde cada spin de uma subrede é cercado por um grupo de spins
pertencentes a outra subrede apresentando orientagdo contraria a do spin considerado. A
situagio é esquematicamente apresentada na figura 3.1 onde identifica-se claramente as duas
subredes.

Para descrever a dinimica desse sistema magnético precisamos determi-
nar a evolugio temporal da magnetizagio de cada subrede e das fungdes de correlagao entre
dois spins. Neste trabalho, vamos considerar uma aproximagéo na qual estudamos a evolugao
dos valores médios da magnetizacio da subrede e da fungdo de correlagdo entre spins viz-

inhos mais préximos. Para isso, consideraremos agregados de spins como aqueles que estao
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esquematicamente representados na figura 3.2 a 3.4. O primeiro desses (figuras 3.2 e 3.3)
trata da interacio de um spin com seus primeiros vizinhos. O segundo, representado na
figura 3.4, indica as interagdes de um par de spins com seus vizinhos mais préximos.
Como o sistema interage com um banho térmico na presenga de um campo
magnético externo dependente do tempo, a energia do aglomerado de spins é descrita por uma

Hamiltoniana que leva em conta a interacao entre spins e a interagao dos spins com o campo

~o—
- O~ <o
o

Figura - 3.2 Aglomerado do tipo 1.

O~ <@ O~ <8 O
<0~ -O- <o O -8
O <8~ -O- <& -©
<0~ O~ <0 -O <&
o~ <o~ o -8 o
“0— -0~ 8- -O- -8

b
¢
$
¢
$

Figura - 3.1 Representacio de uma rede antiferromagnética.

-o-
-Or 8- -S>
-o~

b
b ¢
¢

~- O -0
-~

Figura - 3.3 Aglomerado do tipo 2. Figura - 3.4 Aglomerado do tipo 3.

externo. Portanto, o estado de minima energia para cada aglomerado serd aquele em que

os spins se encontram alinhados antiparalelamente. Esta leitura é efetuada na Hamiltoniana
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através da defini¢do do valor da integral de troca (ou parametro de troca) representado por
J. Se J < 0 o sistema terd minimizada sua energia para spins alinhados antiparalelamente,
0 que caracteriza uma rede antiferromagnética. Se J > 0 os spins tenderdo a alinhar-
se paralelamente de forma a minimizar a energia. Se J < 0 caracteriza-se um sistema
antiferromagnético representado pela Hamiltoniana
=-J Z oio;—Ht)Y ov (3.1)
<y,1> t

que utilizaremos para descrever o sistema.

3.3 Probabilidade de Transicao

Definida a fungdo energia pela expressdo (3.1) a probabilidade de en-
contrar o sistema num estado o no tempo ¢, P(o,t), obedece a uma evolugido temporal

determinada pela equagdo Mestra:

%P(a,t) = Z[P(Of',t)w(a',a) — P(o,t)w(o,d")]. (3.2)

Para resolver esta equagdo consideramos o caso particular em que o sis-
tema esta num estado estaciondrio. Embora esse sistema dependente do tempo nao satisfaga
o principio do balanco detalhado, vamos supor que a taxa de transi¢do entre estados que é
considerada para os estados de equilibrio. Ou seja, se o campo fosse independente do tempo,

poderiamos aplicar o principio do balango detalhado e obteriamos uma relagao do seguinte
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tipo:

P(o) _ exp (—fH(a") _ wla, a')
P(o) — exp(—fH(0))  w(o',0)’ (3.3)

onde supomos que para os estados de equilibrio, P(c) o« exp (—FH). E preciso observar
que as transicdes se ddo (para esse tipo de sistema) entre estados muito proximos no espago
de energia, pois a dindmica que serd utilizada admite a inversdo de um spin de cada vez,
permanecendo o restante do sistema inalterado. Ora, a inversdo de um spin na rede de-
pende da variagio de energia do sistema regulado pelo banho térmico e pelo fluxo de energia
proveniente da interacio com o campo magnético externo. Assumindo que a equgdo (3.3)

seja valida para os estados estacionarios do sistema quando ocampo magnético é variavel,

podemos escrever que:

P(o") _ exp—p [J i 0i0j + H(H) s Ui]

P(6) ~ exp—f[-J Taij» 0105 — H) Ti o]’

(3.4)

onde o estado o/ é obtido & partir do estado ¢, invertendo-se apenas o sinal do spin ;. Na
equagio (3.3), e nas demais equagdes deste capitulo, ndo faremos nenhuma referéncia es-
pecifica sabre o valor do pardmetro J. As equagdes que obteremos serdo tratadas da maneira
mais geral possivel, e somente quando passarmos a solugdo numérica serd necessario definir
exatamenté o sistema magnético a ser trabalhado. Portanto, as consideragdes anteriores sao
validas tanto para sistemas ferromagnéticos como antiferromagnéticos.

0 si;tema que estamos considerando consiste de uma rede planar onde
cada spin mantém interagdes com os vizinhos mais préximos. Pressupde também que a cada
inversdo de um spin, todos os demais permanecem inalterados. Em conseqiiéncia dessa apro-

ximagao, a soma sobre todos os pares (i,j) na equagio (3.4) pode ser substituida pela soma
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sobre um aglomerado, sem perda de generalidade. Definindo o aglomerado pelo conjunto de

spins mostrado na figura 3.2, a Hamiltoniana pode ser escrita na forma:

H, = —JZ o0 — G;H(t), (35)

=1

onde ¢ indica o spin central ( circulo vazio na figura 3.2 ) e | é o indice que identifica os z
vizinhos mais préximos do i-ésimo spin. A equacgio (3.4) é entdo reescrita como:

P(-0)) _ exp—BlJTi 001+ H(t)o:]  w(oi,—0y)
P(o;) —  expBlJYi, gioi+ H(t)oi] T w(=0i,05)

(3.6)

Utilizando a relagao exp F0 = cosh 6 F sinh 8, e escrevendo que K = 3J,

obtemos:

expF (K i 001+ ﬂH(t)a,-) = cosho; (K zz: o1+ ﬂH(t))
=1

=1

X

[1 T tanh o; (K S o+ ﬂH(t))]. (3.7)

=1
Finalmente:

w(oy,—0i) 1 —tanhoy (KT}, o1+ BH(t))
w(—05,05)  l+tanho; (K Yp, or+ BH(t))

(3.8)

Utilizando o fato de que os valores possiveis de o; sdo £1, podemos na equagao (3.8) escrever

tanh(o;z) comeo o; tanh(z) tal que uma escolha adequada para a taxa de transicdo seja dada

por

w;(o‘;) = él—(l — o; tanh I:I( zz: o+ ﬂH(t)}) . (39)

T =1
A expressio (3.9) representa a probabilidade de transi¢io de um estado o
para outro, onde o i-ésimo spin muda de o; para —o;. O pardmetro T que ocorre na probabi-

lidade de transicio serve apenas para descrever a escala de tempo na qual as transigoes ocor-

rem. Por convencio este i-ésimo spin pertence a subrede 1. De forma semelhante é possivel
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obter w(o;, —0;) para o outro aglomerado mostrado na figura 3.3, onde o spin do sitio j,
por convengao, pertence a subrede 2, e esta cercado por vizinhos mais préximos pertencentes
A subrede 1, isto é Y°j_, ;. A probabilidade de transi¢io é entdo obtida, substituindo-se
i «— 7, na expressdo (3.9) ficando,

wi(o;) = 51; (1 _ o, tanh [Kf:o—, + ﬂH(t)D . (3.10)

I=1
Devemos finalmente observar que equagdes do tipo (3.9) e (3.10) ja foram

utilizadas anteriormente no trabalho de Tomé e de Oliveira[l)].

3.4 Equacgoes Dinamicas

Iniciaremos por definir o valor esperado de um spin como uma fungao

estocastica do tempo,

(0;1)) = D_0;P(01,.. Onyt), (3.11)

onde a soma sobre o é feita sobre os 2" valores possiveis da série oy,...,0,. De maneira
semelhante procedemos para escrever o valor esperado do produto ¢;0;, definindo assim o

valor médio da correlagio entre os spins dos sitios i e j, que escrevemos da seguinte maneira:

(0:(t)oi(t)) = D_0i0;P(01,...,0n,1). (3.12)

Trataremos a seguir da obten¢do de uma expressio que relacione a proba-
bilidade aos valores esperados. Se denotarmos por o; e o’; os valores possiveis assumidos pelo

... . ~ . ’ . ~ 1 ’
j-ésimo spin em duas configuragdes distintas o e o', verificamos que a fungdo (1 + o;0?)



é igual a unidade se o; = o e igual a zero s€ 9; = —a’

P(ay,...,0p,t) como uma soma sobre 0s §

P(oy, ...,

Se desenvolvermos os produtos apresentados na €quagao

acharemos:

P(U],...,O’n,t) =

22

' Portanto é possivel expressar

pins da seguinte maneira:

Y (1+ 010))(1 + o205)(1 + 030%) X veree
{0’}
x (1+ onoh)P(oy, veey Ty t)-

1
On, t) = é_":
(3.13)

(3.13) e fizermos a soma em a',

1 ! ! ! ! ! (] !
— Z(l + 010 + 0203 + 0303 + 040% + ... + 01010202 + 01010303

n
2

! / ’ ! / I+ Io,a_l+ +0'0',0'20"U30"
0'10'1040'4+0'20'20'303+0'20'20'40'4 03030404 1+ - 10102050303

/ ' 1] / ! /
01002050404 + 01010303044 + 090503030404 + -

(3.14)

] / 1 /
010,020403050404 + --) X P(0}, ey Oy t)s

que podemos reescrever como,

P(O’], very Tny t)

P01,y Oms)

1
= -2;{2 o; Z U;P(a;, ey Ty 1)
J {o'}

+ S ojor Y olor P01, ol t)

TRl
+ 3 oojory, 0l0j0} P(a1, s Opy t) + ..}  ou ainda,

itk (o

1
= L+ Soyloit) + D anlostond)
j i#k

+ Y giwjorloioion) + ot (3.15)

i#ifk

A equagio (3.15) acima é a expansao mais geral possivel para a proba-

bilidade do sistema; ela é escrita em fungio de todos os momentos possiveis da distribuigdo.

Em geral, estamos interessados no célculo do primeiro e segundo momentos da distribuigao
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para um sistema. Por isso, nesse caso apenas os trés primeiros termos da equagédo (3.15) sdo

levados em consideragao.
Agora, usando a equagdo Mestra (3.2) com a notacio para o usada no
procedimento acima, obtemos a equagdo para a evolugio temporal de {(o;(¢)) multiplicando

a equagao Mestra por o e somando sobre todas as configuragdes, assim obtendo:

d
Et-P(al’ ceey Tiyeeny Onyt) = — Ewg(a;)P(al, vy Oy eaey Oy t)

+Zw;(—0‘;)P(01, ciey =iy ety Opy t),

d
EZJkP(O'l,---,Ji,---,Umt) = —Zakzw;(a;)P(al,...,a;,...,O'n,t)
{s} {o} i
+Zak2w;(—ai)P(al,...,—a;,...,an,t). (3.16)
{o} i

Quando somamos sobre todas as configuragdes os termos com i # k se cancelam. Mas,

quando ¢ = k devemos fazer a mudanga o), — —o} no segundo termo na equagio (3.16), para

obter:

d

7 (o)) = —2(onwi(ow(?))) - (3.17)

O procedimento para a obtencdo da equagido da evolugio temporal para

a correlacao obedece o mesmo procedimento anterior, e temos:

SAooi(1) = ~2ei0; (ilo) +ws(os(1))). (3.18)

3.5 Equagoes Dinamicas Usando o Método de

Aproximagao de Pares
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Com os resultados obtidos até o presente momento iniciaremos os célculos
que nos permitirdo chegar as equagdes do movimento que devem ser satisfeitas pelos valores
médios da magnetizacdo, e que fornecerdo o diagrama de fases para o sistema.

A probabilidade de transi¢io wi(o;, —0;) obtida pela expresséo (3.9) pode

ser reescrita na seguinte forma para a rede quadrada com mimero de coordenacio z = 4:
1
wir) = 5 {1 - oitanh[K (0" + o + o + o{) + pH]}, (3.19)

e, quando substituida na equacio (3.17) fornece a equagio que descreve a evolugio média,

(01(1)), ou seja,

d
7 () = —2(orw(o))
= -2 <;—71_ {1 — oy tanh[K(agl) +oP + o+ a£4)) + ﬂH]}>
d
r=l{o) = —(on)+ (tanh[K(of" + o{? + o + o{¥) + H]). (3.20)

Chamando m; = (0,) teremos:

d v
T = —my + <ta,nh [K(agl) + 0'?) + a§3) + ag“)) + ﬂHD . (3.21)

O valor médio da tangente hiperbélica é explicitado em termos da probabilidade do aglome-

rado, tal que,

(3.22)

<tanh[1((z o) + ﬂH]> z tanh [K(0{" + 0f? + ofY + o{¥) + BH| x P,
=1

onde o somatérie incluido no argumento da tangente hiperbdlica envolve somente os primeiros

vizinhos do spin considerado. A probabilidade do aglomerado, P¢, é obtida utilizando-se a
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aproximagdo de pares [3] e é escrita na seguinte forma:

2 p ()
PC = PI(O'I)H _—_12(01’02)

L= Py (3.23)

quando o spin 01, que pertence & subrede 1, é cercado pelos seus vizinhos mais préximos,
ag) » que pertencem a subrede 2. Representando o lado esquerdo da expressio (3.22) por (X)

e utilizando (3.23) ficamos com:

(X) = Y tanh [K(of) + 0 + o + oY) + BH]
C

Pi2(oy, 09))Pn(01, 47%2))1)12(01,0%3))1’12(01, 054))
X 5 .
Pl (01)

(3.24)
Fazendo a soma sobre todas as configuragées possiveis de oy temos:

(X) = Ztanh [K(0§1)+0£2)+U£3)+a£4))+ﬂH]

o0

Py (+, a%”)Pu(+, 052))1312(—-!-, a§3’)Pn(+, 054))
x 3
PP(+)

+3_tanh [K (o + 0f? + 0" + V) + BH|

 Piz(=, 08 Pral=, 0) Pra(=, o) Pra( =, 01"

5 (3.25)

- ~ ). { . .
Resta analisar as configuragdes possiveis para mf,) que apresentam as seguintes alternativas

para o aglomerado:

1. a configuragdo com todos os spins para cima, isto é (+), tem uma tnica possibi-

lidade;

2. a cofiguragdo com um dos spins para baizo (—), e todas os outros spins para cima

(+), tem quatro estados possiveis;
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3. a configuragdo com dois dos spins para baizo (), e os outros dois com spins para

¢ima (+) tem seis estados possiveis;

4. a configuragio com trés spins para baizo (—), e um dos spins para cima (+) tem

quatro estados possiveis;

5. a configuracdo com todos os spins para baizo (—) tem uma tinica possibilidade.

Retomando o célculo do valor médio (X), e realizando a soma sobre todas

~ 4o i
as configuragdes possiveis de ag), obtemos:

(X) 5}’{%—;’1 tanh(4K + BH) + 4P?2(+’]§:3)(i§(+’ -) tanh(2K + SH)
+ 6Pf2(+,}¥£;(+, m tanh(SH) + 4P‘2(+’1¥(T§(+’ -) tanh(—2K + BH)
b B (o + 1) + Bt canhak + )
+ PR ABED) ek + o) + 6 DA o)
+ 4F 12 ;:3(’1%(“’ -) tanh(—2K + gH) + 5‘;‘;—1&?{—)—1 tanh(—4K + H). (3.26)

Levando-se em conta a equacgio (3.15) com apenas seus primeiro e segundo momentos, isto

é,my =<0y >, my=<0;>er =<0102 >, podemos escrever que:

1 1
I = P1(+) = 5(1 + ml)-; N == P](—) = é‘(l - ml),
1 1
Ty = P2(+) = 5(1 +m2)) Y2 = Pg(—) = 5(1 bt mg),
1 1
z= Pp(+,+) = Z(l + my +mg + 1), w = Pp(—,—) = Z(l —my —my+7),

' 1
n = P12(+, —) = Z(l +my —mg — T‘),

1
vy = Pm(—, +) = Z(l —mi+mg — T‘). (3_27)
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Colocando-se as expressdes (3.27) na equagio (3.26) obtemos entdo que:
(X) = xi?{z“ tanh(4K + BH) + 4%, tanh(2K + BH) + 6z%0? tanh(8H)
+4vztanh(—2K + SH) + v; tanh(—4K + BH)}
+-y}:1;{v§ tanh(4K + BH) + 4v3wtanh(2K + BH) + 6viw® tanh(BH)
+4vow® tanh(—2K + BH) + w tanh(—4K + SH)}. (3.28)

Agora, escrevemos a equagdo diferencial, equagio (3.21), para magnetizagio m; na seguinte

forma:

d

Tm = —my +-a%3-{z4 tanh(4K + BH) + 4z°v, tanh(2K + BH) + 62%v? tanh(SBH)
1

+4v3ztanh(~2K + BH) + v; tanh(—4K + SH)}
+-1-}§{v§ tanh(4K + BH) + 4v3w tanh(2K + SH) + 6viw?® tanh(BH)
1
+4v,w® tanh(—2K + BH) + w* tanh(—4K + BH)}. (3.29)

A determinacdo da equagio que envolve a magnetizacdo m; é obtida de
forma similar. Neste caso temos o spin o, da subrede 2 cercado pelos spins vizinhos mais
préximos da subrede 1, a{'). A probabilidade de transicio é semelhante dquela dada pela

equagio (3.23), e a equagao diferencial é,

Lio) = ~2(on(or)). (3.30)

Lembrando que (o;) = m; tem-se:

d

Tom =~ + <tanh [K(agl) +o® +6® +aY) + ﬂH]) . (3.31)

Utilizando o mesmo procedimento ji apresentado no calculo de (X) temos:

(Y) = Y tanh [K(o{" + 0t +0{® + o) + pH] x F, (3.32)
(o
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onde substituimos X por Y para indicar o tratamento da subrede 2. C e P¢ como no

caso anterior, representam o grupo de spins e sua respectiva probabilidade. Pelo método de

aproximagdo de pares,

P = Py Z)H-P”Pf—;'(“—)"i). (3.33)

Depois das consideragdes acima, e abrindo o produtério na equacao do

valor médio (Y'), chegamos ao seguinte resultado:

(Y) Z tanh [K (1) + 0(2) + aﬁa) + 0‘§4)) + ﬂH]

><1'-’12(0’ 0'2)P12(<71 ,0'2)P12(01 ,02)P12(0 yO2)

P(02) (334)

Somando temos:

() = Y tanh [K(o{" +0{” +0f¥ + o{9) + gH]
(‘)

><P12(0'§1),+)1"12(0’1 , +)Pia(0, 4) Pia(0l, +)
P3(+)

+ Z tanh [K(am + 0(2) + a§3) + o{”) + ﬂH]
oV

Pn(a?’, —)Pya(o), =) Piy (0, =) Ppy(a(?, -)
X B . (3.35)

Adotando o mesmo procedimento utilizado para obter (3.30) tem-se:

(Y) = ;13{24 tanh(4K + SH) + 4z%v; tanh(2K + BH) + 62*v2 tanh(BH)
2
+42zv3 tanh(—2K + BH) + vj tanh(—4K + BH)} + %{v? tanh(4K + BH)
2
+4v3wtanh(2K + SH) + 6viw? tanh(8H) + 4vyw® tanh(-2K + BH)

+w* tanh(—4K + fH)}, (3.36)
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. ~ ,o ]
onde realizamos a soma sobre todas as configuracées possiveis de o} ),
A evolugio temporal de m, = (0;) é entdo:

1
T%mz = —my+ ;}3{24 tanh(4K + BH) + 4z%v; tanh(2K + BH) + 62°v3 tanh(BH)
2 .
+4zv3 tanh(—2K + BH) + vitanh(—4K + BH)} + yl—s{v‘l1 tanh(4K + BH)
2
+4vdw tanh(2K + BH) + 6v?w? tanh(BH) + 4v w® tanh(—2K + SH)

+w*tanh(—4K + 8H)}. (3.37)

Consideramos a seguir a funcdo de correlagdo entre dois spins vizinhos
mais préximos, (0,02), que denotaremos por r. O aglomerado a ser considerado envolve
agora um numero maior de spins como mostrado na figura 3.4. Portanto, de acordo com a

equagdo (3.18), podemos escrever que:

p (nor) = -2 (0‘10'2w(01) + &;Uzw(@))

= -2 <010'2 [2% (1 — o1 tanh (Ki o) + ﬂH))] >
I=1

-2 <0'102 [51; (1 — oa tanh (K Z o + ﬂH))] > . (3.38)

=1
Precisamos essencialmente avaliar os valores médios das tangentes hiperbdlicas que aparecem

na equagio (3.38). Esses valores médios para o primeiro e segundo termos da equagio (3.38)

sdo dados respectivamente, por:
(Z12) = X osutanh [K (of) +0f) + o} + of¥) + H] x Po, (3.39)
c

onde identificamos C' e Pz como sendo o grupo de spins considerado na figura 3.4 e sua

probabilidade, respectivamente. A probabilidade P, pelo método de aproximagao de pares,
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tem a seguinte forma:

Py 3 P
Py = P12 01,02 H 12 01, ) 12(‘7 02).

=1 Pl(dl) w1 Pa(02) (3.40)

Colocando-se essa expressido na equagio (3.39), é facil verificar que a

fun¢ido dentro da soma nao depende explicitamente de todos os spins do aglomerado da

M 2 O

figura 3.4. Assim, por exemplo, no célculo de Z;, podemos somar sobre o7"’, 0, e 0,
Isto equivale a escrever uma distribuigido de probabilidade reduzida, ou seja,
4 Pi(o 0.(1)
Po= Y Po=P(a)]] L("—ZZ, (3.41)
Pr(a1)

RORNORNO) i=1
onde C’ & o aglomerado da figura 3.4, retirando-se os spins a{l), 0{2) ( ),

Utilizando estas relagdes podemos obter a evolugdo temporal para a cor-

relagao como segue. Escrevendo que:
(Z4) Zaz tanh [K (o + 0 + of) + o) + BH]| x Per. (3.42)
e explicitando Pe,

(Z,) = %; o, tanh [K (agl) + ogz) + a%a) + 054)) + ,BH]

4 Piy(or,0l))
Pi(o —_— .
(1) II;II Prlo) (3.43)

X

Seguindo o mesmo procedimento utilizado na obtencao da equagao (3.43)

devemos encontrar (Z;). A expressio é a seguinte:

(Zs) = Y ortanh [K (ol + 0P + 0 + o) + pH]
Cl

x  Py(o2) II ”‘—21(3;1(‘;’)"—2). (3.44)
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Apés algum trabalho algébrico obtemos a expressao final:

d _ 2t v 2t o}
TEZ<R)_ (R) + (:c_‘,’+~3/_i*-+:c§’+y3 tanh(4K + GH)

2
3 3 3 3

FARY | Vo w 27V nw

+ 2 tanh(2K + BH
(r? % w3+y3)a“‘ +AH)
3 3 3
VT VW Va2 w v
- Ay 2 42 t —2K H
(m?+ it ya)a“h( +AH)
4 4 4 4
- (’-’%+"”—3+”—§+‘—"§) tanh(—4K + BH). (3.45)
Iy i T3 Y2

A solugao das equagdes (3.29), (3.37) e (3.45) fornece a dinamica para o
sistema considerado na aproximagio de pares. No préximo capitulo, abordaremos as técnicas

numeéricas e os procedimentos para gerar solugdes para esse sistema de equagoes.



CAPITULO 4

Procedimento Numérico e Resultados

4.1 Introducao

O sistema de equagées nao lineares que apresentamos no capitulo 3 nao
permite uma solucdo analitica. Diante deste fato, necessitamos de ferramentas que possi-
bilitem a obtencdo de solugGes para as equagdes diferenciais ndo lineares acopladas. Essas
ferramentas sdo as técnicas numéricas.

Neste capitulo apresentaremos com brevidade os métodos numéricos uti-
" lizados na resolugdo do problema. A seguir mostraremos graficamente as solugdes do sistema
de equacles para diversos pontos no espago dos parametros. Desenvolveremos discussdes a
respeito desses resultados e os compararemos com aqueles ja conhecidos a fim de verificar a

consisténcia dos resultados.
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As equagbes que manipulamos (equagdes 3.29, 3.37 e 3.45) devem repre-
sentar um sistema antiferromagnético, assim, o pardmetro de troca J que nelas comparece

assume um valor negativo.

4.2 Métodos Numéricos

Os métodos que melhor se ajustam para solucionar o sistema de equagdes
obtidas no capitulo 3, sao o Método para Sistemas de Equagdes Nio Lineares de Newton-
Raphson([9] e o Método Runge-Kutta de Quarta Ordem conhecido como RK4 [9] e [10].

O método de Newton-Raphson [9] se adapta muito bem na resolugio do
sistema de equagdes em duas situagoes distintas, isto é, quando o campo magnético H(t) =0e
quando H(t) é constante. E, portanto, utilizavel quando a Hamiltoniana for independente do
tempo, caso em que recal nosso problema quando assumimos campo externo estatico. Nessas
duas situagdes o método fornece com boa precisdo a temperatura critica a campo nulo, bem
como o digrama de fases no espago campo versus temperatura. Entretanto, quando o campo é
oscilante, H(t) = Ho cos(wt), a convergéncia dos resultados é conseguida mais eficientemente

através da aplicagdo do método de Runge-Kutta [10].

As equagdes, que devem ser resolvidas numericamente, obedecem a forma:

dm

T—d_l = —m1+Fl(m1am2ar)’
t

dm

7-__2 = _m2+F2(m1,m2,’f'),
dt
dr

Ta = —r + F3(my,mq,r), (4.1)
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onde as fungdes F; sao obtidas das equagdes (3.29), (3.37) e (3.45).

Sempre que aplicamos o método Newton'-Raphson assumimos que ‘%‘ =
0. O sistema de equagdes transforma-se entdo num sistema de equagdes algébricas ho-
mogéneas nao lineares. A estimativa de erro é feita fornecendo-se parametros de comparagio
externos, e entao verificamos o erro nas vériaveis e nas fungdes, por comparacio com o valor
pré-determinado. A convergéncia do método é ripida, permitindo que obtenhamos err'os
pequenos com pouco tempo de trabalho numérico. Este programa se mostra eficiente na
obtencio das solugbes no caso de campo magnético estitico. Entretanto, quando o campo
magnético externo ¢ oscilante a utilizagdo do método de Newton-Raphson néo é adequada.

Quando H = 0 ou H é constante procedemos simplesmente assumindo
dmi o ¢ jguais a zero nas equagdes (4.1). Quando H(t) = Hy cos(wt) o estado estacionario é
obtido deixando-se que o sistema evolua no tempo até que a variagdo de m; (i =1 ou 2) e r
entre dois instantes de tempo sucessivos (i)erfodo) seja zero. Isto introduz uma ambigiiidade
na expressio para a derivada temporal de m; e r quando se utiliza 0 método de New-
ton-Raphson. Ao mesmo tempo em que tomar %";i e %:— iguals a zero significa desprezar,
desde o insfante inicial, a dependéncia de m; e r com o tempo. Todas estas questdes sio
mais facilmente tratadas quando utilizamos o método de Runge-Kutta, que presupde uma

discretizagdo das equagdes diferenciais baseada no método de diferencas finitas. Portanto,

as equagdes (3.29), (3.37) e (3.45) sdo escritas na forma geral assumindo-se explicitamente a

dependéncia temporal de m; e r:

d
Qdigl = —m1+F1(m1,m2,7',§),
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dm
T; = —mq+ Fg(ml,mz, L) 6):
dr
Qd{ = —-—r+ F3(mla mea,T, 6)’ (4.2)

Nessas equagdes definimos que { = wt. Por sua vez a razio entre a freqtiéncia de oscilagio do
campo magnético externo, v, e a taxa de inversio dos spins devido ao banho térmico, -1,
é definida como 2% A freqiiéncia angular w estd relacionada com a freqiiéncia linear v pela
equagdo w = 27v. Entdo chamamos = rw = r27v, e tomando f = %, vemos que % éa
razao entre a freqiiéncia de oscilagdo do campo magnético externo e a freqtiéncia de inversio
dos spins, f.

O processo de solugdo das equagdes (4.2) resume-se em realizar com-

paragdes dos resultados m; para dois tempos sucessivos, m;(€ + A¢) e m;(£), a partir de uma

condigao inicial m;(0). Temos portanto que:
1 _
mi(§ + AL) = mi(§) + g [=mi(§) + Fi(ma, ma, 7, )] AL (4-3)

O erro [10] estimado pelo método de Runge-Kutta de quarta ordem é
determinado pela expressdo: E, = hks#mf“(ﬁ). Aqui h representa o passo utilizado no
calculo das variaveis e k o grau do 1iltimo termo da expansao em série de Taylor utilizada

pelo método. Utilizamos k igual a 2"0, o que garante um erro muito pequeno. Mais de-

1000
talhes a respeito do procedimento numérico associado a esse método pode ser encontrado
nas referéncias [9] e [10]. O estado estaciondrio é obtido quando as fung¢des m;(€) e r(¢) se

repetem apds um periodo de oscilagao do campo externo. Em geral, a convergéncia para o

estado estacionario foi obtida apds 1000 iteracdes.
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4.3 Resultados Obtidos

O procedimento computacional possibilitou a obtencio de uma série de
resultados que apresentaremos nesta segio. Para verificar a consistencia dos resultados, que
serao mostrados a seguir, efetuamos uma comparagio com resultados de outros trabalhos.
Por exemplo, se colocarmos em nossas equagbes m; = m; e J — —J, recaimos no caso
ferromagnético, estudado em detalhe por Tomé e de Oliveira [1]. As diversas curvas de

magnetizagao que aparecem nesse trabalho foram reproduzidas por nés utilizando a técnica

numeérica descrita acima.

4.3.1 Antiferromagneto a Campo Nulo

O primeiro caso a ser tratado é aquele em que o sistema esta em contato
somente com um banho térmico. O sistema estd isolado com relagdo a qualquer outra
interagio.

Resolvendo o sistema de equacdes determinamos a temperatura critica,
Tn, desse modelo antiferromagnético em duas dimensdes. Na figura 4.1 mostramos o com-
portamento da magnetizagao de cada uma das subredes, m; e m;, quando a temperatura
varia. Verificamos que a medida que nos aproximamos da temperatura critica, Ty = 2.885,
em unidades de EJ;, tanto m; como m, tendem a zero. Em funcdo da temperatura o sistema

evolui de uma fase ordenada, antiferromagnética, abaixo de T, a uma fase desordenada,
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paramagnética, acima de Ty. Em T = 0 o sistema apresenta-se permanentemente ordenado.

Para verificar o comportamento do parimetro de ordem em fungio da
temperatura necessitamos definir esse parimetro. A forma mais comum de defini¢do do
pardmetro de ordem associado & magnetizagéo, M = }(m; +m;), ndo é adequada a sistemas
antiferromagnéticos, pois‘ M assume valores nulos tanto abaixo quanto acima da temperatura
critica, Tiv. Para evitar ambigiiidades, utilizamos como parametro de ordem a magnetizacio

alternante, M, = 1(m; —m2), que apresenta valores positivos abaixo da temperatura critica.

1.000 T =
my
0.500 |- -
2.885
0.000
-0.500 - -
m2
-1.000 l ~
| . 1
0.000 1.000 i 2.000 3.000
k5T
J

Figura - 4.1 Comportamento da magnetizacdo das subredes, m; e mz, a campo nulo, em fungso da
temperatura.

A figura 4.2 representa o comportamento do parametro de ordem M,,
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para o sistema estudado. Podemos ver que abaixo da temperatura critica T, o sistema apre-
senta uma fase ordenada antiferromagnética e, acima de Ty, obtemos uma fase desordenada,

paramagnética.

1.000

0.800

T

0.600

0.400

0.200

0.000 .
0.000 1.000 2.000 3.000
kgl

Figura - 4.2 Gréfico do pardmetro de ordem, M,, para um modelo de Ising antiferromagnético em fungio
da temperatura, a campo nulo.

A figura 4.2 é 1itil ao mostrar estar correta a solugdo numeérica obtida
pelo método descrito anteriormente. Observe que podemos comparar a temperatura de Néel
apresentada na figura, com o resultado equivalente obtido para um modelo ferromagnético na
aproximacao de pares [8]. Neste caso, a temperatura critica é dada pela equagao tanh(8¢) =
Z%T’ onde q representa o nimero de coordenagio (igual a 4, neste caso) e f¢c = k;—Tc. Assim,

para um modelo ferromagnético, com correlagdo entre primeiros vizinhos, temos que T, =

2.885 que é o mesmo resultado obtido numericamente em nosso sistema antiferromagnético
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para a temperatura de Néel.

4.3.2 Antiferromagneto em Campo Constante

Ao considerarmos os efeitos da temperatura e de um campo magnético
externo constante, Hy, sobre o sistema, verificamos que a linha de campo critico assume a
forma que mostramos na figura 4.3, onde sdo representados os valores do campo magnético

critico, H., para cada temperatura. Abaixo da linha de transi¢do o sistema estd na fase

5.000 T T

4.000

3.000

<l

2.000

1.000

0.000
0.000 1.000 2.000 3.000
- EN

Figura - 4.3 Diagrama de fases de um antiferromagneto de Ising na aproximagao de pares.

antiferromagnética e acima na fase paramagnética. A transicao se d4 de maneira continua,

isto é, o parametro de ordem M, decresce continuamente até atingir a linha de campo critico,
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quando M, assume o valor nulo.

A transicio entre as fases antiferromagnética e paramagnética é continua.
A linha que obtemos é analoga & obtida por Bienenstock [12], para um modelo de Ising em
3 dimensdes, através de expansdes em séries de altas temperaturas. Esse mesmo diagrama
também foi obtido na aproximagdo do grupo de renormalizagio de campo médio [13] e, para

blocos envolvendo um e dois spins, os resultados sao idénticos aos obtidos neste trabalho.

4.3.3 Antiferromagneto em um Campo H (t) = Hy cos(wt)

Neste caso as solugbes sio dependentes do tempo. Estamos interessados
apenas nos resultados que correspondem as solugdes estacionarias do sistema para diversos
valores dos parametros envolvidos. Para garantir esta situagio adotamos o seguinte procedi-
mento: deixamos o sistema evoluir durante um interyalo de tempo longo, tal que, apds este
intervalo, as solugdes obtidas em um periodo de oscilagdo do campo magnético nio difira
apreciavelmente das solugdes determinadas no periodo imediatamente anterior e/ou posterior
ao periodo considerado.

As solugGes apresentadas dependem dos pariametros: -29;; e £. O primeiro
€ definido como a razio entre a freqiiéncia de oscilagdo do campo magnético externo e a
freqliéncia de inversao dos spins, devido ao banho térmico. O segundo estid associado as
medidas de tempo, uma vez que é definido como ¢ = wt sendo w a freqiiéncia angular do

campo magnético externo.
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Para mostrar o comportamento do parametro de ordem M, para diver-
sos valores da amplitude do campo magnético %‘1, a uma temperatura fixa ('—’31 = 1.500),

apresentamos na figura 4.4 diversas curvas de M, para valores de campo que variam desde

-}—ljﬂ- = 2.500 1.000 T T T
Hs = 3.000 M
Ha - 3.500 0.800 F -
Ho = 4.000
H = 4200 0.600 ~
Ho - 4250
M,
H = 4285 0.400 |- -
0.200 -
J‘\—/—\
1 I I
x 3
0 3 m > 27
4
Figura - 4.4 Grifico do parametro de ordem M, em fungio de ¢ para diversos valores da amplitude do
campo magnético. Para cada curva sdo fixos % =0.100 e 551 = 1.500. A cada curva corresponde

um %‘1 mostrado na mesma ordem ao lado esquerdo da figura.

%‘1 = 2.000, até aproximadamente o valor que corresponde ao campo critico estacionario para
essa mesma temperatura. Observando as figuras 4.4 e 4.5 verificamos que a transicio de
fases é continua. A aproximagio ao campo critico se d4 suavemente, o que é caracteristico de
uma transigdo de fases de segunda ordem. Ndo ha nenhuma descontinuidade que possa in-
dicar a possibilidade de uma transi¢do de fases de primeira ordem. Observa-se também como
varia a amplitude de oscilagdo de M, i medida que se aumenta %‘l Para valores pequenos

.

de EJ"- o campo afeta discretamente os valores assumidos por M, durante um periodo. A



42

medida que —"{,ﬂ aumenta, nota-se como aumenta a amplitude de oscilagdo de M, que depois

tende a desaparecer & medida que o campo se aproxima de seu valor critico.

£ =0.100 T T T T
5.32‘. = 2.500 1.000 ]
8T = 1.500 1.000
552 = 1.000 0.800 -
0.600 -
3
0.400 -
0.200 -
0.000 : i ' L
0.000 1.000 2.000 3.000 4.000 5.000

Hy
J

Figura - 4.5 Grafico do pardmetro de ordem M, em fungao de %9-, para trés temperaturas diferentes.

Efeitos das variagoes de 2%, ’—“%I e —}% sobre M, M; e R.

O comportamento estacionario do parametro de ordem M,, da magne-

tizacdo M e da correlacdo R em fungdo de ¢ em diferentes temperaturas, E%Z, e diferentes

razOes de freqliéncias, 59; sao mostrados nas figuras 4.6 a 4.9. Os grificos sdo construidos
fixando-se os valores de %, Eﬁl e EJQ em cada um dos casos e observando-se o comportamento

de M,, M e R durante um ciclo, com o sistema ja no estado estacionario.

Apresentamos grificos onde a escala de temperatura varia desde 0.500
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até 2.500, portanto, acima de zero e abaixo da temperatura de Néel. Nos primeiros graficos,
figuras 4.6 a 4.8, mantemos fixo o valor de -2%- = (.100, significando que a freqiiéncia de
oscilagdo do campo externo é igual a um décimo da freqliéncia de inversao dos spins nessas
temperaturas. No grafico que apresentamos na figura 4.9 o valor de % ¢ fixado em 0.500, o
que significa que a freqiiéncia de inversio dos spins é o dobro da freqiiéncia de oscilagio do
campo magnético externo.

Para cada figura apresentamos dois gréficos que diferem na amplitude do
campo externo aplicado. Em um dos graficos a amplitude %—Q assume um valor menor que o
campo critico dinamico para aquela temperatura; no outro assumimos %‘1 como sendo igual
ao valor do campo para o qual M, vai a zero, ou seja, o campo critico dinamico.

Na figura 4.6 observamos o carater oscilante dos parametros M, M, e
R, com a magnetizagdo apresentando uma ligeira defasagem em relagio ao campo magnético
externo. Verifica-se também que o parametro de ordem M, vai efetivamente a zero para o
valor de campo igual a %‘l = 2.650. Notamos que esse valor critico de campo magnético é
ligeiramente superior aquele obtido no caso estitico. Qu seja, para a razio de freqiiéncias
que estamos considerando, % = 0.100, o campo critico dindmico é maior que o campo critico
estatico. Notamos ainda que o valor absoluto da média (integrada num periodo) da fungéo
de correlagio entre spins vizinhos mais préximos diminui 4 medida que nos aproximamos do
campo critico dinamico.

Na figura 4.7 notamos novamente o carater oscilante dos parametros,

<om o0 mesme atraso na fase da magnetizagdo M, quando comparada & fase do campo externo.



a) 1.000 — l .
Ho = 3500 0.800 -
£ =o0.100 0.600 - -
22T _ 5500 0.400 : .
M,
0.200 ~
-0.200
-0.400
-0.600 .
-0.800 .
-1.000 ' : L
0 5 761' 37” 27
a,) 1.000 I . T
Ho = 2.650 0.800 .
3r = 0.100 0.600 - .
52T — 2 sup 0.400 I -
0.200 —‘\ %
X; 0.000 M,
-0.200
-0.400 R N
-0.600 - ~
-0.800 ~ ~
-1.000 7'r : 3171—
0 7 s = 2

£

Figura - 4.6 Graficos do parametro de ordem M, da magnetizagio M e da correlagio
R. Na figura a;) temos %l = 2.500, distante do valor critico, e em az) se tem
%Q = 2.650, igual ao valor critico.
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Figura - 4.7 Gréficos do parametro de ordem M,, da magnetiza¢do M e da correlagio
R. Na figura 6;) temos %‘1 = 3.000, distante do valor critico, e em b3) se tem
%’1 = 4.295, que é o campo critico dinamico.
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Ainda aqui o valor absoluto da média da fungao de correlagao diminui quando nos aproxi-
mamos do campo critico. Da meéma forma que para a temperatura anterior, figura 4.6, o
campo critico dinamico é ligeiramente superior aquele do caso estatico.

A figura 4.8 apresenta as mesmas caracteristicas que as figuras 4.6 e
4.7, apenas a temperatura sendo mais baixa que as anteriores, -'9131 = 0.500. O compor-
tamento oscilante e periédico das quantidades observadas sio mantidos, embora se observe
que as curvas nao sao tao suaves como nos casos precedentes. A razio dessas irreqularidades
provavelmente é devido a problemas numéricos que ocorrem em baixas temperaturas.

Nas paginas anteriores vimos como a amplitude do campo magnético
afeta a forma das curvas da magnetizagido, do parametro de ordem e da correlagao, para va-
lores fixos de 2 e temperatura. A seguir apresentamos o comportamento dessa mesma funcao
quando variamos ), mantendo fixos a temperatura e a amplitude do campo. Observamos
que a varfagao do parametro {} a uma temperatura fixa provoca variagdes na magnitude do
campo critico dinamico. Podemos verificar essa afirmacdo pela comparagio da figura 4.6
onde é% = 0.100 com a figura 4.9 onde 2% = 0.500 sendo 5?]1 fixo em 2.500. A amplitude
do campo xﬁmagnético critico assume os valores de %‘l = 2.650 e %Q = 1.850, respectivamente,
para as fregiiéncias 0.100 e 0.500. Ou seja, o campo critico dindmico depende fortemente da.

freqiéncia do campo externo aplicado ao sistema.
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Figura - 4.8 Gréficos do parametro de ordem M;, da magnetizagdo M e da correlagio
R. Na figura ¢;) temos &J’- = 4.000, distante do valor critico, e em c2) se tem
%Q = 4.483, proximo ao valor critico.
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Figura - 4.9 Graficos do parametro de ordem M;, da magnetizagao M e da correlacio
R. Na figura d;) temos %Q = 1.000, distante do valor critico, e em d3) se tem
%‘l = 1.850, préximo ao valor critico.
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Defasagem de M com Relagdo ao Campo Externo

Nas figuras 4.6 a 4.9 foram representados virios aspectos do comporta-
mento do sistema antiferromagnético, tais como o carater periédico e oscilante de M, M,
e R, préximo da transigio de fases. As grandezas envolvidas foram a amplitude do campo
magnético éxterno —'_{,9-, a temperatura '—‘{’}—T—, e a razao entre as freqiéncias de oscilagao do
campo e de inversdo de spins % Vimos entao que em todos os resultados apresentados a
magnetizagdo M do sistema apresenta-se defasada com relagéo ao campo magnético externo.

Que fatores determinam essa defasagem? Em principio a defasagem de-
vera estar associada aos valores de 2%, 5{’}1 e/ou %‘1 Para esclarecermos qual dessas quanti-
dades desempenha papel predominante no atraso de M em relagio ao campo, apresentamos
as figuras 4.10 e 4.11.

Na figura 4.10 a magnetizagio M é obtida para 3= = 0.100 e ¢ = 3.000,
em trés temperaturas diferentes. Verifica-se que, embora a variagio da temperatura afete a
amplitude da magnetizacio, ela nao tem nenhuma influéncia sobre a defasagem mencionada.
Na figura 4.11 a) os parametros fixos sdo a temperatura 551 = 1.500 e a razao % = (0.100.
Vé-se que uma discreta defasagem (em atraso) a.cofnpa.nha o aumento da intensidade de
campo. Na figura 4.11 b) fixamos a temperatura -’531 = 1.500 e a amplitude de campo
magnético externo E} = 3.000, e tomamos trés valores distintos de -29; Neste caso verificamos
uma defasagem significativa de M em relagio ao campo magnético externo.

As figuras 4.10 e 4.11 mostram claramente que o fator mais marcante na

dependéncia da fase da magnetizagio do sistema antiferromagnético é a razdo de freqiiéncias
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%. Se a freqiiéncia de oscila¢do do campo magnético é menor do que a freqiiéncia de inversao
dos spins, a defasagem é menor do que quando esta razio se aproxima da unidade. A fase
do sistema depende levemente das variagdes da amplitude do campo magnético externo.

O aumento da amplitude diminui a defasagem levemente, enquanto que o aumento de -,%

aumenta essa defasagem.

ar) 1.000 . T T
k8T = 0.500 0.800 -
58T = 1.500 0.600
58T = 2.500 0.400 -
3% = 0.100 0.200 -
Ha ~ 3.000 M 0.000
-0.200 - t=2.500 -
-0.400 [- -
-0.600 - .
-0.800 - =
-1.000 L ' .
0 3 T ?’21 27
£

Figura - 4.10 Magnetiza¢do, M, para valores fixos de f—,r e -’-’J-‘l em trés temperaturas diferentes.
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Figura - 4.11 A figura 4.11 a) representa a magnetizacdo M para diversos valores de

amplitude de campo magético %—9-, a temperatura K—jl = 1.500 e 22; = 0.100. A

curva com maior amplitude corresponde ao maior valor de #2. Na figura 4.13 b)

fixamos -Iif = 3.000 e E_B,l = 1.500 e representamos a magnetiza¢io M para trés

valores de 2“—,,, com os respectivos valores de 2% indicados na figura.
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Efeitos da Oscilagao do Campo sobre o Parimetro de Ordem

Se observarmos as figuras 4.6 a 4.9 que mostram como as curvas para M,
M, e R séo afetadas por variages em L, —’jﬁ e "J}Z, nofarernos que as curvas que representam
a magnetizacio M apresentam periodo igual ao do campo magnético externo, embora se‘
encontre atrasada com relagdo & fase do mesmo. E possivel observar ainda que as curvas que
representam o parametro de ordem M, manifestam um periodo igual & metade daquele que
é caracteristico de M e, portanto, M, tem periodo igual & metade do periodo de oscilagio do
campo magnético externo. Esse fato é perfeitamente natural uma vez que consideramos uma
rede antiferromagnética de spins sob a agio de um campo ‘oscilante. Assim, em cada ciclo (que
compreende uma variagio de 27) temos um periodo de refor¢o em orientacio de cada subrede.
Para tornar mais claro este argumento, imaginemos que para uma determinada temperatura,
amplitude e freqiiéncia do campo tenhamos duas magnetizagdes m; e m; correspondentes
as magnetizagdes médias de cada subrede separadamente. Assumindo m; com o sentido
para cima e m, com sentido para baizo podemos pensar que quando é =0 — Ef- cos(§) = %‘1
teremos para ms o valor (mz — ém), significando que o campo orientado na dire¢do de m;
subtrai de m; a quantidade ém. Desta maneira M, = }(m;—mg) ficard M, = }(mi—ma+ém)
ou ainda M, = I(|mi| + |me| — |6m|). Quando ¢ = § teremos M, = }(|m1| + |m2|), quando
¢ = 7 teremos o valor M, = }(Imi1|+ |ma| — |6m|) pois nesse caso o campo estara reforgando
a magnitude de m,. No intervalo angular que vai desde = até 2r o efeito do campo sera
equivalente aquele de 0 a 7, de tal forma que M, repetira o mesmo tipo de oscilagao. Portanto

a freqiiéncia de variagdo de M, é o dobro daquela do campo.
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E instrutivo verificarmos como a oscilagio do campo afeta o valor do
parametro de ordem. Nas figuras 4.12 a 4.14 observamos essas variagbes para uma tem-
peratura fixa e a diferentes valores de freqiiéncia. Nesses graficos, chama a atencio a forma
simétrica das curvas com relagao ao eixo que passa por cos(¢) = 0. Isso evidencia que a mag-
netizagdo (integrada num periodo) de cada subrede tende independentemente a zero com o
aumento do médulo do campo externo. Sempre que alcangarmos o valor de campo critico
em cada caso o parametro de ordem vai a zero (veja linha horizontal mais baixa em cada
figura).

Outro aspecto notdvel nessas figuras refere-se as variages nas amplitudes
de oscilagdo do parametro de ordem. Fica evidente que a razio entre freqiiéncias 2% influencia
fortemente esta amplitude. Na figura 4.14 quando -2% = 0.100 (ou seja, a freqiiéncia do
campo é dez vezes menor que a freqiiéncia dp inver_séo dos 7spins) observamos uma variagio
maior na amplitude do que nas figuras 4.12 e 4.13 quando a razao entre essas freqiiéncias

é maior. Isto indica que um aumento na taxa de transigio dos spins (em relacéio ao campo)

provoca uma variagao maior no valor médio das magnetizacdes das subredes.
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Figura - 4.12 Gréficos do parametro de ordem M, em func¢do de %‘1 cos(€) com os valores
de amplitude do campo magnético, temperatura e freqiiéncia-indicados ao lado da
figura. Para a maior amplitude do campo observamos que M, = 0.
%Q = 2.500 1.000 —— T T T T T
£ = 3.000
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Figura - 4.13 Graficos do parametro de ordem M, em fungio de Z2 cos(¢) com os valores
de amplitude do campo magnético, temperatura e freqiiéncia indicados ao lado da
figura. Para a maior amplitude do campo observamos M;tendendo a zero.
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Figura - 4.14 Graéficos do parametro de ordem M, em fungao de 42 cos(¢) com os valores de amplitude do

campo magnético, temperatura e freqiiéncia indicados ao lado da figura. Para a maior amplitude do
campo observamos que M, = 0.

Variacao da Correlagao em Fungao do Campo Externo

Da mesma forma que observamos a oscilagio de M, nas figuras 4.6 a
4.9, também notamos oscilagdes na correlagio R. Nas figuras 4.15 a 4.17 esta evidente que &
medida que nos aproximamos do valor de campo critico, para cada situacgao, o valor absoluto
da correlagdo entre subredes diminui. Isto mostra que as magnetizagdes das subredes oscilam

em torno de zero a medida que nos aproximamos do campo critico.
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Figura - 4.15 Graficos da correlagdo R em fungao de %‘1 cos(€) com os valores de am-
plitude de campo magnético, temperatura e freqiiéncia indicados ao lado da figura.

A curva mais acima corresponde 4 maior amplitude ﬁf

3
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Figura - 4.16 Graficos da correlagio R em funcao de %”— cos(£) com os valores de am-
plitude de campo magnético, temperatura e freqiiéncia indicados ao lado da figura.
A curva mais acima corresponde 4 maior amplitude %‘l
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Figura - 4.17 Gréficos da correlagio R em funcio de Ho cos(€) com os valores de am-

plitude de campo magnético, temperatura e freqiiéncia indicados ao lado da figura.
A curva mais abaixo corresponde & menor amplitude %Q
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Variagao da Magnetizagao M em Relagao ao Campo Externo

Mostramos em péaginas anteriores o atraso, em fase, da magnetizacio em
relagdo ao campo oscilante. Verificamos que para os valores de temperatura e de campo esco-
lhidos a defasagem entre M e H(t) esta associada basicamente & magnitude da razio entre
freqiéncias 2. Verificamos também que, para qualquer intervalo de temperatura, campo ou
valor de 2 a magnetizacdo sempre oscila em torno do valor zero (veja graficos apresenta-
dos nas figuras 4.6 a 4.11). Seguindo o esquema dos dltimos paragrafos apresentamos nas
figuras 4.18, 4.19 e 4.20 o comportamento da magnetizacdo em fungido de H(t). A magne-
tizagdo descreve curvas fechadas e simétricas em relagdo a um determinado eixo que passa
pela origem do sistema de coordenadas, ligando os extremos das curvas. Notamos que as
curvas rmais internas correspondem a valores mais baixos de amplitude do campo magnético.
Também observamos que quanté maior o valor de (), menores sdo as aplitudes das magne-
tizacdes. Quanto maior o valor de  mais préximo fica o semi-eixo maior de cada curva
da linha horizontal indicativa de magnetizagao zero. Essa defasagem da magnetizagao em
relagdo an campo ja havia sido apontada anteriormente. Na figura 4.21 mostramos, sepa-
radamente, o comportamento da magnetizagido das duas subredes em fungao do tempo, para
diversos valores de campo magnético. Observamos que a4 medida que o campo aumenta em
direcdo ao respectivo campo critico, as mz;gnetiza.g()es das subredes se aproximam o que faz
com que as suas respectivas médias num periodo tornem-se nulas, o mesmo ocorrendo com
M,, que na realidade é nulo em qualquer instante de tempo para valores de campo maiores

ou iguais ao valor critico. Por outro lado, o valor de M é nulo num periodo de oscilagao,



porém sua amplitude cresce quando nos aproximamos do campo critico.
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Figura - 4.18 Grificos da magnetizacdo M em funcio de E‘,‘1cos(§) com os valores de
amplitude do campo magnético, temperatura e freqiiéncia indicados ao lado da
figura. A maior amplitude do campo corresponde & curva mais externa.
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Figura - 4.19 Gréficos da magnetizagdo M em fungio de %ﬂcos(f) com os valores de
amplitude do campo magnético, temperatura e freqiiéncia indicados ao lado da
figura. A maior amplitude do campo corresponde & curva mais externa.
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Figura - 4.20 Grificos da magnetiza¢do M em funcio de 5j°-cos(§) com os valores de
amplitude do campo magnético, temperatura e freqiiéncia indicados ao lado da

figura. A maior amplitude do campo corresponde & curva mais externa.
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Figura - 4.21 Grificos das magnetizacOes, m; e my, para cada uma das subredes com
E.‘}l = 1.500, -Zn; = 0.500 e as amplitudes de campo magnético, %‘1, indicadas ao
lado da figura. Os menores valores de H_;"- correspondem a regiao antiferromagnética.
O valor f—{,”- = 3.040 estd ligeiramente abaixo da transigido de fases dinamica.
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4.4 Discussoes

As discussdes que desenvolveremos neste paragrafo que encerra o capitulo

4 estio relacionadas as curvas de campo critico em funcio de ) e temperatura.

A figura 4.22 apresenta os valores dos campos criticos para trés temper-
aturas diferentes, em fungdo de 2. Para cada temperatura, mostramos na mesma figura, o

valor correspondente do campo critico estatico.

T, = 0.500 5.000 T T T T

T; = 1.500
Ts = 2.500 4.000 & Ty o

3.000 - L’/_//T:'_

En \
7 .
/
AU S — 5
T3
1.000 - -
0.000 1 L L L
0.000 2.000 4.000 0 6.000 8.000 10.000
2r

Figura - 4.22 Gréfico representando a dependéncia da amplitude do campo critico com a razao entre
freqiiéncias 2 em trés temperaturas distintas 71, T3 e T3. As retas paralelas ao eixo {2 correspondem
aos valores do campo critico estitico na temperatura considerada.

Para a discussao que se seguira convém esquematizarmos de forma geral
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Figura -4.23 _2& —_ Freq. Osc. do Campo Externo
. . = =

v Freq. de Inversao dos Spins

essas curvas que, independentemente da temperatura, podem ser desenhadas como mostra-

. =
=

mos na figura 4.25, que obviamente estd numa escaéa. arbitraria.

Devemos lembrar que nosso sisﬁéma, quando sujeito & influéncia de um

s
campo magnético estatico, apresenta o maior valor de campo critico na temperatura zero,
N

como pode .se;r observado na figura 4.3. Entretanto, quando o campo é oscilante, o campo
critico dinadmico pode assumir valores maiores ou menores que o correspondente valor esta-
tico, dependendo do valor da razao de freqiiéncias 2.

Se tomarmos uma dada temperatura e compararmos os resultados do
sistema dinamico com aqueles obtidos a campo esttico verificamos que para os intervalos

determinados pelo trecho de curva abc e a direita de e, representados na figura 4.23, o

campo critico dinamico é maior do que o estitico. No intervalo de freqiiéncias cde o campo
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critico dindmico é menor. Esse comportamento é devido fundamentalmente & competigio
existente entre a taxa de inversdo dos spins na temperatura considerada e a freqiéncia do
campo externo.

Na figura 4.24 mostramos as linhas de campo critico em fun¢do da tem-
peratura para trés valores distintos da freqiiéncia do campo externo. O campo critico é
nulo na temperatura de Néel do sistema, independentemente de sua freqiéncia. Notamos

que as linhas criticas dindmicas podem se situar acima ou abaixo da linha critica estatica

correspondente,
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0.000 1.000 2.000 3.000
ksT
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Figura - 4.24 Gréfico representando linhas de transi¢do a campo estatico e a campo oscilante. A Curva 2
estd representando a linha de transi¢io a campo estatico, isto é, 2 = 0. A Curva 1 representa a linha

de transi¢io a campo oscilante com % = 0.100 e a Curva 3 é também obtida com um campo oscilante
onde $: =1.000.

O ultimo resultado que apresentamos esté representado na figura 4.25,
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onde novamente temos a curva de campo critico para o sistema mantido & temperatura
531 = 1.500, mas i variando num intervalo que envolve duas ordens de grandeza. E
possivel verificar que, a medida que a freqiéncia do campo se torna muito maior que a
freqiiéncia de inversao dos spins, o campo critico dinamico tende a crescer muito, tal que,

para valores muito elevados de freqiéncia (~ 231; = 100), o sistema parece jamais deixar de

ser antiferromagnético, ou seja, parece nao mais sofrer transicio de fases.
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Figura - 4.25 Grafico representando a dependéncia da amplitude do campo critico em . A temperatura
é fixada em £8T = 1.500.

Dois fatores definem a transicdo de fases no sistema magnético que es-
‘tamos considerando: a temperatura e o campo externo aplicado. A temperatura sempre
funciona como um fator de desorientagio dos momentos magnéticos, tal que, se o sistema es-

tiver inicialmente apresentando um ordenamento antiferromagnético perfeito, & temperatura
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zero, necessitamos de um campo externo muito intenso para destruir esse ordenamento. O
campo deverd ter intensidade suficiente para alinhar os momentos magnéticos fazendo com
que o pardmetro de ordem vd a zero. Em todo o intervalo de temperaturas, a agitacdo
térmica funciona como um mecanismo de redugio da orientacao dos momentos magnéticos,
de tal forma que para temperaturas préximas & temperatura de Néel, um pequeno valor de
campo ja ¢é suficiente para promover a transicdo para a fase paramagnética.

Quando o sistema ndo esti em equilibrio termodinamico, quando por
exemplo, o campo oscila com uma freqiiéncia w, a situagido nio pode ser descrita de maneira
tdo trivial, uma vez que, dependendo da razio ) entre as freqiiéncias, o campo critico pode
ser mais ou menos intenso se comparado ao caso estatico. Essa situagido esta representada
na figura 4.24, e podemos interpreta-la observando a curva esquematica representada na
figura 4.23. No intervale ghe a magnitude do campo critico é maior qlie no caso estatico,
numa mesma temperatura. Em a o campo é rigorosamente estatico, = 0, e o seu valor é
igual ao do campo critico naquela temperatura.

A competicdo entre os efeitos da freqiiéncia do campo externo e da
frequéncia de inversdo dos spins é extremamente acentuada na regido 0 < % < 1. Ou
seja, quando a freqliéncia do campo é menor que a freqliéncia da dinimica dos spins, ocorre
um maximo local no valor do campo critico dinamico para cada temperatura considerada.
Mostramos que esse maximo ocorre para valores da frequéncia do campo cerca de dez vezes
menor que a freqiiéncia de inversdo dos spins. Entretanto, quando a freqiéncia do campo
passa a ser maior que a freqliéncia correspondente a taxa de transicao dos spins, observamos

um crescimento no valor do campo critico dindmico. Se a freqiiéncia do campo torna-se
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extremamente grande, nossos resultados indicam uma supressdo da transigio de fases. O
esquema, tedrico utilizado neste trabalho nao permite que descrevamos os mecanismos mi-
croscépicos envolvidos na competigdo entre o campo variavel no tempo e a dinamica de
inversdo dos spins, que é baseada na taxa de transicio de Glauber[2]. Neste trabalho es-
tudamos os estados estaciondrios desse sistema (magnetizacao de subredes, correlacio entre
subredes). Portanto, a compreensdo do mecanismo microscépico responsavel por esse com-
portamento, peculiar, do campo critico em fungdo da competicdo entre as freqiiéncias, esta

além dos objetivos deste trabalho.



CAPITULO 5

Conclusoes

Nesta dissertagao estudamos um sistema magnético dinamico constituido -
por duas subredes interpenetrantes de spins de Ising de forma a caracterizar um antiferro-
magneto. O sistema admite duas orientagdes possiveis para os momentos magnéticos, sendo
portanto descrito por uma Hamiltoniana de Ising. O sistema mantem-se em contato com um
banho térmico, tendo sua dinamica estocastica determinada pelo processo de Glauber[2]. Um
campo externo oscilante atua sobre a rede quadrada de spins que inicialmente encontra-se
num estado antiferromagnético.

Para descrever a evolugdo temporal das magnetizagbes de subrede e da
funcdo de correlagdo entre subredes, determinamos as probabilidades das transigdes que
conduzem esse sistema desde uma configuragdo a outra. Assim pudemos escrever as equagdes

que descrevem a evolugdo temporal das quantidades citadas acima utilizando-nos da equagao

Mestra.
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Para obter essas equagdes na forma mais simplificada possivel, sem perder
a generalidade atribuida na definigdo do modelo, utilizamos a aproximagido de pares que
permite escrever as probabilidades dos estados do sistema levando-se em conta as correlacdes
entre pontos da rede que sio vizinhos mais préximos.

A solugdo numérica do sistema de equagdes nao lineares acopladas, que
descrevem m; e m, (magnetizaces das subredes) e r (fungdo de correlagio entre as subredes)
permitiu-nos obter a magnetizagio M do sistema e o pardmetro de ordem, a magnetizacao
alternante M,. Considerando o comportamento de M, em funcdo da temperatura, da ampli-
tude do campo externo e da razio entre as freqiiéncias do campo externo e de inversido dos
spins, determinamos o diagrama de fases dinamico para esse modelo. Colocamos assim uma
linha critica dinamica que separa as fases antiferromagnética e paramagnética péra diversas
razdes entre as freqiéncias citadas acima.

O sistema efetua uma transicéo de fases continua entre as fases antiferro-
magnéticae paramagnética. Entretanto, embora essa transicao séja similar aquela que ocorre
quando o sistema encontra-se sob a acdo de um campo estdtico (também continua), os pro-
cessos e cammnhos seguidos pelo sistema no caso dinamico sdo muito diversos. A transigdo
de fases neste €aso nao depende somente da magnitude da temperatura e da intensidade
do campo aplicado, mas depende também da razao entre as freqiiéncias do campo e de in-
versao de spins. Mais do que isso, foi possivel identificar regides, no espaco de parametros,
onde, para uma dada temperatura, o sistema dindmico efetua transi¢des de fases em campos
menores do que no caso estitico, e em outras regides ocorre justamente o contrario. Este

fato evidencia a competicio que deve ocorrer entre as diferentes escalas de tempo envolvidas
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na variagdo do campo externo e do mecanismo de inversao local dos spins.
Finalmente, embora os resultados obtidos para o diagrama de fases sejam
corretos, ndo pudemos apresentar uma justificativa plausivel para o comportamento obser-

vado. Acreditamos que isso so sera possivel com um tratamento microscépico mais detalhado

das interacoes envolvidas.
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