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Resumo

Estudamos o comportamento critico de uma liga birfagiayRu, em uma estrutura BCC
e com desordem temperada para concentracdes de rutén@®o ex = 6%. Este estudo €
realizado em uma abordagem de Monte Carlo e com dados alwdisravés do método de
repesagem dos multiplos histogramas. Através de uma anl@isscala de tamanho finito feita
para varias grandezas termodinamicas, obtemos estimgi@ra 0os expoentes criticas f3,
y e v e temperatura critica do modelo. Nossos resultados>par®% estdo em excelente
acordo com os resultados para o0 modelo de Ising tridimeakgam desordem presentes na
literatura, como era esperado. Também mostramos que rextgastivas dos expoentes criti-
cos parax = 6% séo consistentes com os valores reportados para a linth@endecdo entre as
fases paramagnética e ferromagnética de ambos modeldsglalsatoriamente diluido£J.
Comparamos o0 comportamento da magnetizacdo em funcéo gartegora com o obtido por
Paduani e Branco (2008), confirmando o resultado obtidogropo médio. Entretanto, a com-
paracdo da temperatura critica obtida neste trabalho coedamexperimental sugere que o
modelo (inicialmente obtido de uma abordagem de campo mpaioissa ser ser modificado.



Abstract

We study the critical behaviour of a BCC-structure quendfed yRu, binary alloy for
ruthenium concentrations = 0% andx = 6%. This study is carried out in a Monte Carlo
approach with data analysed using a reweighting multipféogram technique. By means of
a finite-size scaling analysis of several themodynamic tifies) taking into account up to the
leading irrelevant scaling field term, we find estimates @f ¢hitical exponentsr, 3, y and
v and critical temperature of the model. Our results et 0% are in excelent agreement
with those for three-dimensional pure Ising model in theréiture, as expected. We also show
that our estimates of critical exponents fo= 6% are consistent with those reported for the
transition line between paramagnetic and ferromagneas@hof both randomly dilute aa€l
Ising models. We compare the behavior of the magnetizasanfanction of temperature with
that obtained by Paduani and Branco (2008), confirming thennfield result. However, the
comparison of the critical temperature obtained in thiskwaith the experimental measurement
suggests that the model (inicially obtained in a mean fiefut@gch) needs to be modified.
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INTRODUCAO

Neste trabalho estudamos as propriedades magnéticas eportamento critico de ligas
binariasFe; xRy, através de simulagdes de Monte Carlo. Nosso ponto de péstidanodelo
proposto por Paduani e Branco (2008), com atomos de ferrééaioudistribuidos aleatori-
amente em uma rede BCC, com probabilidadexle x respectivamente. Neste modelo, os
atomos sédo tratados como um conjunto de spins de Ising, agdbgFe-Fe sdo ferromagné-
ticas, com integral de troch enquanto ligacdeSe-Rue Ru-Ruséo antiferromagnéticas, com
integrais de troca-aJ e —¢J respectivamente, onde e ¢ dependem da concentracdo de ru-
ténio, X, da seguinte formaa = & = ap— a1x. Os parametrogg e a; foram determinados a
partir dos valores experimentais da temperatura criticsisterma para algumas concentracoes
de ruténio apresentados por Pottker et al. (2004) atravégudte destes dados a solucao de
campo médibpara a dependéncia dgcomx (PADUANI; BRANCO, 2008).

O objetivo deste trabalho é fazer simulagbes de Monte Cata pomparar o compor-
tamento de grandezas termodinamicas com os resultadosne&ptais e de campo médio e
determinar expoentes criticos e temperatura critica deefoquoposto por Paduani e Branco
(2008) para diferentes valores xleéPara tal, utilizamos o algoritmo de Metropolis para gegr o
dados e empregamos o método de repesagem dos multiplagaimts e métodos de escala de
tamanho finito na analise destes dados. Comparamos oss/dlgx) com os valores expe-
rimentais (POTTKER et al., 2004) e tedricos (PADUANI; BRARNC2008) para determinar se
este modelo proposto para a lige;_xRu se mantém adequado em uma abordagem diferente
de campo médio.

Outro aspecto importante deste trabalho € a andlise daeketmanho finito para deter-
minar os expoentes criticos. O estudo deste modelo é um é&xelmjnvestigacdo dos efeitos
de desordem temperada no comportamento critico de um sisterspins de Ising, como ou-
tros tantos exemplos tedricos e experimentais apresengadimngo das dltimas trés décadas
ou mais. Um fato interessante destes sistemas desordehadoevisdo tedrica de que a in-
troducdo de desordem deve alterar a classe de universalitasistema se > 0, ondea é
0 expoente critico do calor especifico do sistema sem deworfiste resultado € conhecido
como critério de Harris (CARDY, 1996). Este critério é daii® para o caso do modelo de

lQuando falamos “campo médio” neste trabalho, nos referémabordagem de campo médio adotada por
Paduani e Branco (2008), baseada na desigualdade de Bumoéino contexto da aproximacao de pares.
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Ising puro em trés dimensodes, logo, podemos esperar quedsosale Ising tridimensionais
desordenados pertencam a outra classe de universalidadeté® de Harris ndo diz nada
sobre qual a classe de universalidade do novo sistema, [PAKBBS que 0 expoenteseja
menor do que no caso puro, o que pode nos levar a uma situagéaon 0, e o critério de
Harris prevé que as aleatoriedades ndo sejam mais relsyasttee, a inclusdo de mais desor-
dem néo altere mais a classe de universalidade do sistemiatd)eesultados experimentais
mostram que para pequenas concentr&gdede impurezas antiferromagnéticas (como em li-
gasFe; yMny, Fe; xZnyF , Fer xRy, etc.) ou ndo-magnéticas (como em lias_xAly etc.),
estes sistemas apresentam uma transi¢cao continua erdiseaphramagnética e ferromagné-
tica a uma temperatui(x) < Te(x = 0), com um comportamento critico claramente diferente
do caso sem desordem-£ 0) mas que parece ser independente da concentxaci@mtro da
precisdo experimental (BELANGER, 2000).

E curioso que, contrariando a previsio de resultados empstais, os trabalhos de simu-
lagdo tenham apresentado resultados mais diversos paxp@snges criticos destes sistemas
desordenados. So6 recentemente (final da década de 1990 ree),dc@m o crescimento da
capacidade dos processadores e dos recursos disponieesmalacdes, € que a investigacdo
tedrica tem caminhado na diregdo de uma solugéo para esemntgpeconsisténcia e trabalhos
tém apresentado expoentes criticos independentes dant@ué@® de impurezas ao longo da
linha de transicao para-ferro de modelos de Ising desoddsnBALLESTEROS et al., 1998;
CALABRESE et al., 2003; HASENBUSCH et al., 2007b, 2007a)teEdrabalhos mostram a
importancia de uma analise cuidadosa do comportamentacdlaate grandezas termodinami-
cas, levando em consideracéo termos de correcao de estamaateno finito devidos a campos
de escala irrelevantes para a correta avaliagdo dos ewgoerniticos destes sistemas. Neste
trabalho, tomamos o cuidado de incluir os termos de corréed@scala na andlise para estimar
0S expoentes criticos e temperatura critica do modeloamiato para a lighe; xRu .

Os procedimentos serdo expostos na seguinte ordem: nauloapiapresentamos e dis-
cutimos o modelo utilizado, bem como alguns conceitos desitdo de fase, criticalidade e
universalidade, relevantes para este trabalho; no Ca@iuhtroduzimos os métodos utiliza-
dos nas simulac¢des; no Capitulo 3, falamos sobre os métedepesagem e andlise de escala
de tamanho finito usados na andlise dos dados das simulagdeSapitulo 4 apresentamos e

2Para o caso de impurezas ndo magnéticas, existe uma capéentriticax., para a qual ndo ha mais uma
transicdo entre as fases paramagnética e ferromagnéSENBUSCH et al., 2007b). Acima de nao faz
sentido falar do comportamento critico destes sistemaseaste apenas uma fase paramagnética. No caso de
impurezas antiferromagnéticas, pode existir uma conagiirxg, para a qual a linha de transigéo entre as fases
paramagnética e ferromagnética encontra a linha de téameigire as fases paramagnética e vidro de spin, onde a
frustracao é muito relevante (NEWMAN; BARKEMA, 1999). O cpartamento critico destas duas transicdes é
diferente.
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discutimos 0s nossos resultados.
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1 MODELO

Neste capitulo descreveremos brevemente o modelo de ksisginl /2 , apresentando a
forma mais simples do hamiltoniano. Nesta aproximacao sésideradas apenas interacoes
entre pares de primeiros vizinhos e as magnitudes dasg¢dtsale todos os pares sdo iguais.
Em seguida apresentaremos uma generalizacédo direta ddonodegual as magnitudes das
interacdes podem variar devido a presencga de diferentesataleatoriamente distribuidos:
nesta situagéo, temos um sistema desordenado. Finalnm@nbeluziremos um exemplo de
sistema desordenado, uma liga binaria composta de fertémoua qual sera objeto de estudo
deste trabalho. No final do capitulo, apresentamos uma tdiemassao sobre transicdes de fase
e fenbmenos criticos relacionados com os modelos menasmeste trabalho.

1.1 MODELO DE ISING DE SPIN 12

Um modelo impressionante e bem sucedido para sistemas titagréédo modelo de Ising.
Consideremos um sistema Neatomos com momento de dipolo magnétigpque pode estar
paralelo ou antiparalelo ao eizoO sistema pode ser descrito por um vetet (01, 02, - -+, ON),
onde 0so; sdo variaveis estocasticas que podem assumir os vajdree y; for paralelo ao
eixoz e —1 sey; for antiparalelo ao eixa. O nimero de estados (diferentes vetarg@para
este sistema €2

Consideremos agora dois atomos vizinhios,j. Seus momentos de dipolo magnético
podem estar paralelos ou antiparalelos. Consideremos gqoergia de interacdo entre esses
dois atomos seja-Jojgj. SeJ > 0, os estados favorecidos sdo aqueles emiguey; sao
paralelos: assim o sistema descreve bem o comportamento é&rmomagneto. Sé < 0, os
estados favorecidos sdo os que tém os momentos magnétiecdsid@tomos antiparalelos e o

sistema se comporta como um antiferromagneto.

O raciocinio feito para dois atomos pode ser estendido pd@stosN atomos. Assim a
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energia de interagdo de cada atomo com seus vizinhos &
Ei(o) =-Jai ) 0i.5, (1.1)
3

onde a soma sobre dsse refere aos &tomos vizinhos ao sitid\ energia total do sistema é
a soma da energia de cada par de atomos vizinhos. Se somdriosopre todos os valores
1 <i <N, o valor obtido € o dobro da energia total, pois esta somadenaso mesmo par de
atomosd,j duas vezes. O hamiltoniano é entdo dado por

1N J X
HO0)== Y E(0o)=—2) 6 0.5 (1.2)
( ) ZIZ\ |( ) ZIZ\ |% 1+
O hamiltoniano de Ising é mais conhecido na forma

H(0)=-3Y 0goj, (1.3)
&

onde a somatéria sob(e j) é realizada sobre todos os pares de primeiros vizinhos. #e&;ées
(1.3) e (1.2) sao equivalentes&éigar apenas primeiros vizinhos.

Em equilibrio termodinamico a uma temperatiitaa probabilidade de encontrar o sistema
na configuragdo é (CALLEN, 1985):

P(0) = 5 exp{~BA(9)}, (14)
¥ = ;’ e BH(9) (1.5)

ondeZ é a fungédo de particdo candnifh~ 1/kgT ekg é a constante de Boltzmann. A soma
em{o} nafuncéo de particio se estende sobre toda¥ asr#figuracdes do sistema. Podemos

escrever
1
P(o) = gexp{K Z 0i0j }, (1.6)
{1.1)
7=y 2.1 99 (1.7)
{o}

ondeK = BJ. O valor médio de um observavel qualq@¥io), a uma dada temperatufa é

entao
Z{U}Q(U)exp{Kz@’j)qaj}
— P(o) = ) 1.8
Qo) ;\a Qlo)P(o) > {0y EXPLK Y i jy 0i 0} } (1.8)

Devemos tomar cuidado para ndo termos a idéia de que a i@bgractras desta energia que
tende a alinhar ou desalinhar os spins dos atomos depenplesimente do acoplamento entre
estes momentos de dipolo magnético. Esta idéia € um tandouiage precipitada, tornando o
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assunto digno de atencéo especial. Normalmente, forgatsuaiente dependentes de spin tém
origem magnética e suas magnitudes sdo da owdéy/c?) = ¢(a?), ondea é a constante
de estrutura finag? ~ 107°). Estas interacdes sdo muito fracas se comparadas as@gsra
elétricas e seriam insuficientes para explicar o alinhaon@os$ spins de dois atomos vizinhos,
a menos que estivéssemos considerando temperaturas axteate baixas (GASIOROWICZ,
2003). Neste caso, a existéncia de materiais magnéticomepetatura ambiente permaneceria
sem explicacdo. No entanto, podemos fazer um tratamertiaripativo do potencial repulsivo
entre os elétrons de valéncia de dois atomos proximos pastianque a energia desta interacéao
elétrica pode favorecer ou desfavorecer o alinhamento pios slependendo da simetria da
funcdo de onda destes elétrébns

1.2 DESORDEM

De uma forma geral, ndo € necessario que o valar sigja 0 mesmo para todos os pares
de sitios. Poderiamos levar em consideracéo os efeitosstindia na magnitude da intera-
céo entre os pares de spins ou poderiamos ter atomos de if@ntes distribuidos na rede.
Diferentes atomos poderiam ser distribuidos aleatoriéengera simular um sistema resfriado
rapidamente apOs um tratamento a altas temperaturas,ayusegistema com desordem tem-
perada (exemplo de desordem atémica).

Poderiamos também, teoricamente, ter um campo externosguena valores diferentes
em cada sitio da rede, o que nos acrescenta um termo de §pbjg; ao hamiltoniano (1.3),
ondeh; € uma variavel aleatéria. Este modelo é conhecido como makelsing com campo
aleatério (NEWMAN; BARKEMA, 1999).

Neste trabalho, consideraremos apenas desordem prowedéimteracéo entre diferentes
atomos em uma mesma rede, ou seja, desordem atbmica. Candifetipos de &tomos numa
rede qualquer, com interagcdes dadas-pdyo;o;j entre o atomo no sitioe 0 atomo no sitiq,
analogamente ao raciocinio da Sec¢éo 1.1, podemos escieamerilboniano deste sistema como

H(0)=— 3 Jjoioj, (1.9)
(L,1)
onde osJjj assumem os valored 1, Jio, -+, Jin, Jo1, Jo2, -+, Jon, -+, Jnn -

Podemos ainda escrever 1 das constantes de acoplamento em termos da magnitude
relativa delas em relagcdo a uma constante de acoplamerdted@ncia, por exemplf ;. Assim

lUma explicacéo mais detalhada pode ser encontrada no Agéidi
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teremos);; = ¢jjJ11. Podemos entéo reescrever o hamiltoniano (eq. 1.9) como
H(0)=-d1 ;Zijaiaj- (1.10)
(1]

A probabilidade de encontrar o sistema em um dado esiq@g. 1.6) e a funcdo de particdo
(eq. 1.7) podem ser escritas, respectivamente, como

P(o) = %exp{K Z Gjoioj} (1.112)
{.1)

Z = (Z\exp{K Z (ijoi0j}. (1.12)
a {i,1)
A média de qualquer observav@(o) (eq. 1.8) é entéo

_ 2oy Qo) exp{K 3 j &ij0ioj}
> (o1 eXpIK Y i 5y Gij0ioj}

(Q(a))k :;Q(U)P(U) : (1.13)

ondeK agora éJ11/kgT.

Vérios efeitos podem surgir dependendo da escolh@; declusive o comportamento de
vidro de spin, que em geral depende da presenca de valorégqsos negativos parg; (NEW-
MAN; BARKEMA, 1999). Em particular, uma das escolhas maisiéadas &j; = =1 com
probabilidades para o valor positivo e 1 p para o negativo, conhecido como modelo de
Ising £J (HASENBUSCH et al., 2007a). Outra possibilidade & tamlggm- 0 para algumas
ligagGes, como por exemplo em uma liga binakia ,Bp, poderiamos escolhéy; = 0 para
ligacdes do tipdBB ou AB e { # 0 para ligacdesA para simular a presenca de uma impureza
nao magnéticd® na rede. Este é conhecido como modelo de Ising com diluiggaadala de
sitios (CALABRESE et al., 2003; HASENBUSCH et al., 2007but@s exemplos de escolhas
paradijj; podem ser facilmente encontrados na literatura (RESTRBRIACHE; LANDAU,
2002; MAZO-ZULUAGA; RESTREPO, 2004; RESTREPO; GRENECHHE)3).

1.3 Fei_xRuy

No modelo estudado neste trabalho, atomos de ferro e rutdto distribuidos aleatori-
amente em uma rede cubica de corpo centrado (BCC) com plidlaglesx paraRue 1— x
paraFe, ondex € a concentracdo de ruténio. A estrutura BCC esta de acond® @sperado
para estes sistemas para concentragfes de ruténio até @0¥para o qual, ha uma transicdo
cristalografica para uma estrutura hexagonal compactaltPBR et al., 2004).

As integrais de trocd;; assumem diferentes valores para cada tipo de ligagdo. as lig
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cOesFe-Fe em ligas ricas em ferro sdo ferromagnéticas enquanto aeeslitexperimentais e
tedricos (MAURER et al., 1989) apresentam evidéncias deagugacdes do tipge-Rusdo
antiferromagnéticas em ligas binarkes, xRy, diluidas. Baseado nessas evidéncias, o0 modelo
apresentado por Paduani e Branco (2008) supddigassume os valored: para ligacGes do
tipo Fe-Fe, —aJ para ligacdes do tippe-Rue —¢&J para ligacbeRu-Ru ondeé e a sao pa-
rametros positivos que foram introduzidos para levar entacormaior volume ocupado pelo
atomos déru, quando comparados aos atomo$dgeo que distorce a rede localmente e tende a
afastar mais os atomos nas regides proximas aos atoniis(EADUANI; BRANCO, 2008).

Os parametrosr e ¢ podem depender dee foram determinados por Paduani e Branco
(2008) utilizando-se a solucdo de campo médio deste modskrala na desigualdade de Bo-
goliubov (YEOMANS, 1992; CALLEN, 1985)

F(H) < 0(%) = [Fol + (A — 7o)l (1.14)

onde.# € o hamiltoniano do modelo que queremos resolv& ¢ um hamiltoniano tentativa
que tem solugéo exaté € a energia livre de Helmholtz associad#® (- - -), representa uma
média feita n@nsemblelefinido pors#, [- - -] € uma média sobre configuracdes de desordem e
0Sy; sao parametros variacionais que devem ser encontradosnaie dominimizar o funcional

@. Um possivel Hamiltoniano tentativa é

nq N2 2ny

o= —Ysy Oi— Jjoigi—w ) oj, (1.15)
i; {i,j}z,j;«ék ,Zl

onde a primeira soma é feita solresitios isolados, a segunda soma é sobrgares de spins
isolados e a ultima é sobre os,Xitios pertencentes aos pares isolados. O numero delsitios
€ igual a somay + 2n, e ys e yp SA0 0S parametros variacionais.

Os procedimentos utilizados por Paduani e Branco (200&istiram em partir de (1.14)
utilizando o hamiltoniano (1.9) e o hamiltoniano tentafia5) para obter uma expressao que
relacione temperatura a concentragcéo de ruténio. Exgtiante:

z (1—x)2 2X(1—X) X2
2(z—-1) { 1+exp(—2J/ksTe)  1-+exp2ad/ksTe) 1y exp(2&J/kgTe)

ondez € o numero de coordenacao da rede (no caso da rede BCC, zea®)s A proposta

}, (1.16)

apresentada para a dependéncia dos paraneegdscom a concentrac&ofoi
=0 =ay—aix (1.17)

As expressoes (1.16) e (1.17) foram usadas, junto com gadqgerimentais da temperatura
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critica para alguns valores dgja existentes na literatura (POTTKER et al., 2004), patarde
minarap e a; através de um ajuste ndo linear. Os seguintes valores fdridos

ap=0,54+0,02;
a1 =5,4+0,4. (1.18)
Neste trabalho, por conveniéncia escrevemos o Hamiltordamosso sistema como:
€ (0) =JE(0), (1.19)
ondeJ = Jrere€ E(0) é a nossa energia adimensional, definida da seguinte forma:

E(o)=- ¢jaioj, (1.20)
(8)

onde a soma é realizada sobre todos os pares de primeinasosdzioss; assumem valores1
ou—1 e a variavel;;, de acordo com os valores (1.18) € dada por:

ZFeFe =1
Gij =14 {reru = —(0,54-54x) . (1.21)
ZRuRu = —(O, 54— 5, 4X)

A probabilidade de encontrar o nosso sistema em um esta&do

P(0) = %EKE("), (1.22)
onde
¥ = ;\e—KEW) (1.23)
g

é a funcao de particéo,

{0} Q(o)e El)
- Z{O'} e—KE(U)

(Q(o))k = %Q(U)P(U) (1.24)

é o valor médio de um observav@(o) eK = J/ksT é a constante de acoplamento adimensi-
onal.

1.4 TRANSICOES DE FASE

Transi¢Oes de fase sdo caracterizadas por uma singularetadum potencial termodi-

namico. Se existir uma descontinuidade finita em uma ou nesspdmeiras derivadas do
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potencial termodinamico adequado, esta transicao € cladettansicdo de primeira ordem
ou transi¢cdo descontinua. Se as primeiras derivadas favatinoas e a descontinuidade for
em uma das segundas derivadas, chamamos esta de transif@oaou de segunda ordem
(YEOMANS, 1992). Em qualquer transicdo de fase, podemobsdamdefinir um parametro
de ordem, que sera diferente de zero na fase ordenada e nialeendesordenada (CALLEN,
1985).

Para sistemas magneéticos, o potencial termodindmico adedua energia livre
F=—kgTINZ=U-TS (1.25)

ondekg € a constante de Boltzmanhg a temperatura? € a funcao de partica8,é a entropia
eU é a energia, que é funcdo da entropia e de um campo magnétegamd da seguinte
forma:

dU =TdS— MdH, (1.26)

ondeM € a magnetizacao total. Assim temos:
d# =dU-TdS-SdT= —MdH —SdT (1.27)

e podemos escrever a magnetizagao por particula como

M 1 /0%

Uma transicao para-ferro é caracterizada por uma faserfagnética, com spins ordenados
e magnetizacdo diferente de zero e uma fase paramagnéticapins desordenados e magne-
tizacdo nula. Nessas transi¢cfes o parametro de ordem é apmggnetizacao, que pode
ir a zero de forma continua ou descontinua, tratando-se detéma transicao continua ou de
primeira ordem respectivamente. Neste trabalho, estanteregssados em transi¢cdes para-ferro

continuas.

1.4.1 TRANSICOES CONTINUAS E COMPORTAMENTO CRITICO

TransicOes de fase continuas séo caracterizadas pelgéticex de grandezas relacionadas
com a segunda derivada de algum potencial termodinamicoaacenta temperaturé = T,
chamada de temperatura critica. Em sistemas magnétitas,temnsicdes sdo caracterizadas
pela divergéncia da susceptibilidade magnéficque é a derivada do parametro de ordem em
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relacdo ao campo externo, dada por:

am 1 /927
= (), (), (.29

assim como pela possivel divergéncia de outras granddaamreadas com derivadas segundas
de.#, como é o caso do calor especifico a campo nulo:

1/0U T (0°F
(o) nom), 0

Nas proximidades do ponto critico, podemos escrever cgrdaslezas como leis de potén-

cias. De forma geral, temos:
In|F(t)]
= |lm ,
t—0 |n|t|

(1.31)

ondet = (T —T¢)/Te, € uma medida da distancia a temperatura crititae expoente critico
relacionado a grandefada seguinte forma:

F(t)~ [t} , t—0. (1.32)

Tabela 1.1: Comportamento critico e expoentes criticosgiereas grandezas termodinamicas.

Calor especifico a campo nulo cH ~ [t t—0
Susceptibilidade magnética isotérmica a campo ny{e ~ [t| Y, t—0
Magnetizacado m~ tB, t— 0"
Isoterma critica H~ % |m|5, t=0
Comprimento de correlacdo &~ |t t—0
Funcéo de correlagéo de pares F(F)~1/rd=2t1 t=0

A tabela 1.1 apresenta a definicdo de alguns expoentesrigtacionados a grandezas
termodinamicas em sistemas magnéticos. A funcdo de cgéielde pares mencionada na
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tabela 1.1 é definida como:
M) ={ooj)—(0)?, (1.33)
onder =T —Tj & posigao relativa entreieésimo e oj-ésimo sitios. Assumimos aqui a forma

de Ornstein-Zernike (CARDY, 1996) para a fungéo de coréslale pares:

e_r/f
F(F) ~ g (1.34)
ondeé é o comprimento de correlagéo.

Apenas alguns expoentes da tabela 1.1 sdo independentes, idéntidades podem ser
obtidas entre eles através do grupo de renormalizacéo, coostra a tabela 1.2 (HUANG,
1987).

Tabela 1.2: Relacdes entre os expoentes criticos.

Fisher y=v(2—n)

Rushbrooke a+2B+y=2

Widom y=pB(0-1)

Josephson vdi=2—a

1.4.2 UNIVERSALIDADE

Um fato interessante e muito importante para o estudo derfenés criticos é que pode
ocorrer de varios sistemas e modelos diferentes apresentamesmo conjunto de expoentes
criticos. Este fendbmeno é conhecido como universalidadeeends que dois sistemas distin-
tos que tém o mesmo conjunto de expoentes criticos estdosmaraasse de universalidade
(YEOMANS, 1992). Um dos mais incriveis exemplos disso é colsmrgréafico apresentado por
Guggenheim (1945) em seu estudo sobre transi¢des ligasidegvarios fluidos diferentes.

A figura 1.1 mostra o grafico das curvas de coexisténcia dedd#centes compostos em
funcéo das unidades reduzidbgT, p/pc € um ajuste feito supond@, — pg) ~ (—t)B, com
B ~ 1/3, ondep, € a densidade da fase liquidpgé a densidade da fase gasosa. E notavel
como todos os dados caem gquase na mesma curva nesta regi@oapad ponto critico. Po-
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demos dizer entdo que todos estes fluidos podem ser deg=itosmesmo expoeni®. Mais
impressionante ainda é que um sistema totalmente diferemt@o um descrito pelo modelo
de Ising (1.3) em trés dimensdes, possa ser descrito pelmonegpoentg3. Nao temos uma
solucéo analitica para este modelo, mas simulacdes de Manke (FERRENBERG; LAN-
DAU, 1991) dao o valof = 0,3258+ 0,0044 e o resultado de teoria de campos (Le Guillou;
ZINN-JUSTIN, 1980) §3 = 0,3270+ 0,0039.
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Figura 1.1: Gréfico das curvas de coexisténcia de oito difesdluidos em unidades reduzidas.
O ajuste supdeo, — pg) ~ (—t)P, comB ~ 1/3 (GUGGENHEIM, 1945).
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2 MONTE CARLO

Neste capitulo vamos descrever os métodos empregadosarg@btdos resultados. Ini-
ciaremos pela apresentacdo do método de Monte Carlo, npaEsigsamente do algoritmo de
Metropolis. Adiante, apresentaremos alguns detalhegctésaobre a implementacao do algo-

ritmo e procedimentos utilizados nas simulagdes.

2.1 METODO DE MONTE CARLO

Um objetivo comum da Mecéanica Estatistica € calcular a foidgdparticdo de um modelo
para obter seu comportamento termodinamico através de

Q) =T QO)P(0). (2.1)

ondeQ é um observavel qualqudt(o) é a distribuicdo de probabilidade de encontrar o sistema

no estadar, dada por
e BEo

=y, P’
onde a somg ; é sobre todos os estados do sistema (CALLEN, 1985). No caswdelo de

P(o) (2.2)

Ising, o nimero de estados &, 2ndeN é o nimero total de &tomos (sitios na rede). Para uma
rede BCC de tamanHo= 15, que é uma das menores redes usadas neste trabalho,mplexe
temosN = 2 x 15° = 6750, o que nos d&2°~ 10?°3? estados. Se féssemos calcular apenas
a distribuicéo (2.2) exatamente para este sistema, coasiieque dispomos de computadores
com capacidade de fazer 1010 operacdes de soma por segundo, o tempo de computacéo
necessario serig,, ~ 107922 segundos, ou seji,, ~ 107%#anos. E claro que esta abordagem

€ inviavel, pois consumiria tempo quase duas mil ordens dedgza maior que a idade do
universo para obter o comportamento exato de um sistemenetnente pequeno, quando, na
verdade, o que nos interessa € o comportamento do sistenmaiteatérmodindmicol — ).

O método de Monte Carlo surge como uma poderosa ferramertasss como o do exem-
plo anterior, nos quais a funcéo de particdo ndo pode saradicexatamente. O método con-



2.1 METODO DE MONTE CARLO 27

siste em estimar o valor d€) supondo que seja possivel gerar um certo nUmel® estados
de acordo com a probabilidad¥ o) e que estes estados levem a médias representativas do
calculo feito com todos os estados. Assim obtemos simplaeme

Qn= %iiQi, (2.3)

ondeQp é a estimativa do valor d@) paran estados gerados, que sera tanto mais proxima do

valor real quanto maior for o valor de

O problema agora é gerar estesstados de acordo com a probabilid&de). As técnicas
que tornam isto possivel sdo chamadas de amostragem portampa (NEWMAN; BAR-
KEMA, 1999). Devemos escolher um processo estocéastico ODLIVEIRA, 2001) com
probabilidadd?(o,t) de encontrarmos o sistema em um estaidan um dado instantee cuja
probabilidade estacionariB(o,t — «), sejaP(og). De uma forma geral, podemos descrever
0 processo através do qual os estados serdo gerados poruaga@qiestra, que basicamente
descreve a evolugdo temporal g, t), relacionando sua taxa de variagdo temporal a um ba-
lango entre as possibilidades que o sistema tem de estatatiw ese transitar para um estado
g’ ou estar em qualquer outro estaafce transitar para o estadn Matematicamente, a equa-
cao mestra € escrita como

dP(o,t)

G = Y iP(@.hw(d’'—0)-P(o.)w(o — d')}, (2.4)

o'(#0)
ondew(o — 0’) é a taxa de transicdo do estaglppara o estado’. Ainda podemos escolher,
dentre os processos descritos por (2.4), uma classe desposcehamados markovianos. Um
processo markoviano € um mecanismo que, a partir de um estagera um novo estado’
com uma taxa de transicao(o — o’) que depende apenas dos estados inial final o’
(NEWMAN; BARKEMA, 1999).

Obtemos a probabilidade estacion&ia) = P(o,t — o) do nosso processo através da
condic&o de balanceamento detalhado (TOME; OLIVEIRA, 2001

P(o,t)w(o — o')=P(d’ t)w(o’' — o), Vo,d’, (2.5)

que claramente satisfaz a equacao (2.4) qugﬁg{ﬁ = 0. Note que (2.5) é condicéao sufici-
ente mas nao necessaria pg'%l = 0. Existe ainda uma condicdo a ser obedecida, além de
(2.5), para que possamos garantir que 0 nosso processoviaadkatinja o equilibrio e gere
estados de acordo coRto): o processo deve ser ergddico, ou seja, 0 mecanismo queassarm
para gerar um estadw’ a partir de um estadg deve permitir que, se transcorrido tempo sufi-
ciente, todos os estados do sistema sejam acessiveis. N&dgmoos, por exemplo, gerar uma
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sequéncia de estados de um sistema de spins de Ising ondéadlm =mpre difere do anterior
pela inversdo de um conjunto formado por um numero fixo- 1 de spins adjacentes, pois,
dado um estado inicialp, certos estados, que diferemaigpela inversdo dil, # N; spins por

exemplo, nunca seriam escolhidos.
Ainda assim, temos infinitas opgdes para as taxas de transigdde que satisfagam

Ol)(O' — O'/) P(O'/,t) _ e_B(Eo/_EU)

w(o’'— o) P(o,t) (2.6)

e a escolha, tanto da dinamica empregada na geracédo de wim@ssgpartir deg, quanto dos
w(o — o’) é que define o algoritmo empregado na simulagao.

2.2 ALGORITMO DE METROPOLIS

O algoritmo de Metropolis € o algoritmo mais comum e amplamasado em simulacdes
de Monte Carlo. Como em outros algoritmos, a idéia é geragrtir gle um estado inicial
o, um novo estad@’. Para isso, uma alteracdo no estadé proposta para um estadd e
calcula-se a variagéo na energia do sistema em decorréssiia alteracdd\g = Ey+ — Ey).
Se a alteracao de estado diminui ou ndo varia a energia émsisgeramos um novo estado
em nossa cadeia de Markov, levando o sistema garac’ = g* de acordo com a proposta.
Se a energia do sistema aumenta com a alteragédo, o novo ésggdado com probabilidade
e PAE de serigual a* e 1— e PAE de ser apenas uma réplica de Entdo temos as taxas de
transicdo do algoritmo de Metropolis dadas por

1 ,SeAE <0

, (2.7)
e PLE  se AE >0

w(og— 0') = {
ondeAE = E, — E;. Estaescolha (2.7) para as taxas de transi¢céo claraméstaza condigéo
de balanceamento detalhado (2.5), poi€ge< Eg, temosw(o — 0’') =1 ew(o’ — 0) =
e B(Es—Es) o que nos da:

OJ(U — O'/) 1 _ efﬁ(EU/*Eg) (28)

w(o' — g) e BE—Ey)

e seE, > Eg, temosw(o — 0’) = e P& —Fo) e (0’ — o) =1, assim:

w(a — a/) e_B(Eg/—Eo) _ e—B(EU’_EU).

(2.9)

w(o’ — 0) 1

A dinamica de Metropolis, além de satisfazer (2.7), coasésh variar o estado de uma
particula de cada vez. Como proposto originalmente pordyetis et al. (1953), o algoritmo
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simulava o comportamento de um gas de esferas rigidas (MPTRCS et al., 1953). Aplicada
ao modelo de Ising, esta dindmica é de inversdao de um Uningospivez, ou seja, cada par
de estados adjacentes de nossa cadeia de Markov pode serstomé estados iguais ou que
diferem pela inversdo de um unico spin. Qualquer dinamidawsdo de um Unico spin por
vez, mesmo que ndo seja de Metropolis, é ergddica, pois épbatingir qualquer estado a
partir de um estado inicial através de sucessivas invedsem spin por vez.

2.3 DETALHES DAS SIMULACOES

Para realizar as simulagdes deste trabalho, utilizamosltbaiano (1.19). Usamos a
definicdo de energia adimensional (1.20) bem como as segudefinicbes das magnetizagdes

adimensionais:

2

mo)= 3 (2.10)
1 N )
Tre(0) = ) 3 8100 (2.11)
e
1 N
™(0) = 3. 5260 (2.12)

ondem é a magnetizacao total por sitio. A% € Mgy Sdo contribuicées individuais, dos
atomos de ferro e ruténio respectivamente, para a mage@izatal por sitio. A varidved;
assume os valores 1 ou 2 sé&@ésimo sitio estiver ocupado com um atomo de ferro ou ruténio
respectivamente. Definimos ainda uma temperatura adioreidi = 1/K = kgT /J.

Simulamos redes cubicas de corpo centrado (BCC)NMea®R x L x L x L atomos de ferro
e ruténio distribuidos aleatoriamente com probabilidddes e x respectivamente, ondeé o
tamanho linear da rede, para o qual utilizamos valores dé5@%valores para a concentracao
de ruténiox escolhidos foranx = 0% ex = 6%, onde o primeiro corresponde a rede contendo
apenas atomos de ferro, sem desordem atémica (caso pudal ds redes foram inicializadas
comg; = 1, Vi. As simulacfes foram feitas utilizando condi¢des de cowt@eriodicas. Se-
gundo Landau (1994), o uso de outro tipo de condi¢Bes de mamttal como helicoidais ou
livres, pode ser responsavel pela necessidade de utizicBermos de corregdo adicionais na
andlise de escala de tamanho finftnife-size scaling o que pode dificultar a obtencéo do com-
portamento assintotico do sistema quando este tende pandetermodinamico (LANDAU,
1994).

A escolha do algoritmo de dinamica de inversao de spin Uajesar de sua eficiéncia re-
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duzida nas proximidades de uma transicao de fase (LANDAB4INEWMAN; BARKEMA,
1999), ao invés de um algoritmo de dindmica de inversao de itomo os algoritmos de
Swendsen-Wang ou Wolf (NEWMAN; BARKEMA, 1999) € motivaddgseimplicidade re-
lativa da dinamica de Metropolis se comparada as demaisnitad. A implementacao de
um algoritmo de ilhas se torna bastante complexa com a inémddas diferentes integrais de
troca devidas a desordem atbémica. Outra possibilidada aartilizacdo denultispin coding
para reduzir drasticamente o tempo computacional gasto/EIRA, 1991; FERRENBERG,;
LANDAU, 1991; LANDAU, 1994; NEWMAN; BARKEMA, 1999), porémgdevido as inte-
grais de troca que assumem valores reais, temos um espe@neias quase continuo, o que
dificulta muito a implementac¢éo do método.

Cada passo de Monte Carlo (MCS) correspond tentativas aleatorias de inverter um
spin narede. Os numeros aleatdrios foram gerados com cogel@dauswortheshift-registe)
(KIRKPATRICK, 1981) com a dupla de “nimeros magicgs%= 1279 eq = 1063 (FERREN-
BERG; LANDAU, 1991; TSAI, 2008).

A cada MCS, o programa imprime o valor da energia, da mageéiztotal e das magne-
tizacOes de ferro e ruténio em uma tabela. Estas sequérciagdates serdo utilizadas para o
calculo de fungbes de correlacdo temporal

t) = / dt' [Q(t') — (Q)] [Q(t+t) - / dt [QU)Q+t) —(Q?],  (2.13)

que serdo ajustadas a um decaimento exponencial dgtipo- e /T para obtermos o valor
aproximado do tempo de correlacé. ANDAU, 1994). Neste trabalho n&o utilizamos o ajuste
direto da fungéo de correlacdo e sim o método do tempo ddaghreintegrado (NEWMAN;
BARKEMA, 1999), que consiste em integrar a funcdo de cogé@anormalizada no intervalo

CeM) [T
/o(p(o>dt_/o et/ =1, (2.14)

Aintegral (2.14) é avaliada numericamente através do mé@odrapézio (PRESS et al., 1986),

de tempo (X t < o para obter:

0 que nos da:
tmax

——+— erp (2.15)

ondetnh < MCS é um valor de para truncar a soma, que sera escolhido de tal forma que

¢(tmax) Seja suficientemente proximo de zero.

De cada sequéncia de dados da simulacdo, apenas um a cadaimo 21i dados seréo
usados no calculo das medias. O valorrdgilizado € o maior entre os obtidos a partir gg
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comQ=E, Q=E? Q=|m| e Q=n?. Desta forma, garantimos que as médias e os erros
sejam calculados com dados descorrelacionados (NEWMANRKEAMA, 1999) e podemos
utilizar as relagoes:

(Q = %_iQa (2.16)
e
isgn o 2 _ 2
ro— \/ SIFCECT \/ @-0F 217

ondeQ pode ser a energia adimensiokals magnetizacdes, mge, Mgy OU qualquer observa-
vel que dependa destas grandezAQeima avaliacdo do respectivo erro estatistico.

Para cada temperatura simulada, utilizamos, 0ex1L.0° a 4,5 x 10’ passos de Monte Carlo,
com a preocupacao de termos sequéncias de no mmim8 x 10° estados estatisticamente
independentes. Para o caso pue-(0%), chegamos a utilizar210* estados estatisticamente
independentes mesmo para a maior rede, o que corresporaiepha125 MCS (valor préximo
ao maximo obtido para = 0% el = 50), a 2x 1125x 20000= 4,5 x 10’ MCS além do
tempo de chegada ao equilibrio. Ja para 6%, com valores maximos deda ordem de
1300 MCS, chegamos a utilizar até72 10’ MCS além do tempo de chegada ao equilihrio
correspondendo a 1@stados estatisticamente independentes para a maior rede.

Também utilizamos os valores 8ee m para calcular diversas grandezas termodinarficas
como o calor especifico e a susceptibilidade magnética fi@dsidos respectivamente por:

c= KWZ (GEGEH (2.18)

X = NK ((m?) = (Im))?) (2.19)
o cumulante reduzido de quarta ordem da magnetizagéo, tarodséhecido como cumulante
de Binder (FERRENBERG; LANDAU, 1991; NEWMAN; BARKEMA, 1999definido como:

Uj=1— L (2.20)

e derivadas do tipgﬁ, d"&'g“n e %, que podem ser obtidas a partir de médias do(ison?),

Tempo de chegada ao equilibrio é tempo (em nimero de pasddsrde Carlo) que a simulagéo leva para
passar a gerar apenas estados de equilibrio do sistemaaFsis este tempo observando o comportamento das
médias de alguns observaveis, como a magnetizagédo ouar@argfuncao do tempo. No equilibrio, estas médias
devem convergir para um valor fixo.

2As grandezas termodinamicas mencionadas neste trab#tooess sua forma adimensional.
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ondea eb sdo constantésOs erros estatisticos foram estimados utilizando (2.478 @ energia
e para as magnetizacdes. J& para as outras grandezas era@asleutilizamos 0 método
jackknife(NEWMAN; BARKEMA, 1999).

Todo o procedimento realizado para o calculo do valor de wawadgza foi repetido para
dez configuragdes diferentes de desordem atdbmica. A taldelpPesenta de forma resumida
o numero de configuracdes de desordem (#CD) e passos de Mantwg#MCS) usados para
cada tamanho linear de redg ¢ para cada valor da concentracdo de rutégiads valores de
Tmax SA0 0S Maximos obtidos para o tempo de correlacdo. Os vaotesnpo de computacdo
t.ou S@0 valores médios e foram obtidos levando-se em consédeceigmpo gasto por todas as
simulagdes para cada valor demesmo que tenham sido realizadas em processadores diferen
tes. A maioria das simulacdes foi rodada em processadogas|digetura AMD64 de 2.0 GHz,
exceto para as redes cdnde 5 a 12, para as quais as simulacdes foram feitas em um Core2
Quad de 2.5 GHz.

Tabela 2.1: Sumario dos parametros das simulagdes.

Xx=0% X=6%

Tmax Tmax tepu
L | domcs)y ~— #MCS/I0 | #CD  fo o) #MCS/10 TH CroMCs)
5 [ 1,042+0,007 10 10 114002 10 0,00602% 0,000003
6 10 164+0,04 10 0,00972+ 0,00002
7 10 227+0,05 10 0,0154- 0,0005
8 10 289+009 10 0,0239+ 0,0001
9 10 40403 10~ 1,5 0,0330+0,0001
10| 4,2840,06 10 10 47+0,2 15~ 3.0 0,0513+0,0004
11 10 57403 15~ 2.0 0,0605+0 0002
126214008 10 10 74405 15~ 2.5 0,0823+0,0004
15| 9,540, 1 10 10 110404 30~ 6.0 0,30+0,02
18144403 10 10 1641 30 ~ 3.5 0,360+0,005
20| 17,2403 10 10 21+1 35~ 6,0 060+0,03
251279406 12 10 32+1 6,0 ~ 8,0 144+0,07
30/390+09 17 10 46+1 75~ 10 32402
35 | 5542 22 10 6142 10~ 14 46402
40 | 7042 28 10 8442 10~ 18 95+0.4
45 | 90+ 2 37 10 106t5 13~ 23 177408
50 | 112+ 3 45 10 13144 15~ 27 2741

3Veja o Apéndice B.
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3 METODOS DE ANALISE DE DADOS

Neste capitulo procuraremos esclarecer os métodos dbkzaa andlise dos dados das si-
mulagdes de Monte Carlo. Iniciamos com os principais radok de Grupo de Renormalizacéo
e teorias de escala (YEOMANS, 1992; CARDY, 1996) conheciwso relacdes de escala de
tamanho finito, que serdo usadas na determinacdo dos exp@eiticos e temperatura critica
do modelo. A seguir, apresentaremos os meétodos de repesegehecidos por método do
histograma unicosingle histogram methd@ método dos multiplos histogramawsi(tiple his-
togram methoyl

3.1 RELACOES DE ESCALA DE TAMANHO FINITO

Em simulagfes de Monte Carlo, lidamos com sistemas de tamaintito. Todavia, nosso
interesse esta no comportamento critico dos sistemas,eqoeaifesta no limite termodina-
mico. Para que possamos obter este comportamento critieotia ¢gas nossas simulagées,
devemos analisar a dependéncia de grandezas termodiséoitao tamanho do sistema e
extrapolar este comportamento para o liniite~ . O método que nos permite fazer estas
extrapolacoes € a andlise de escala de tamanho fimitie{size scaliny Apresentaremos, re-
sumidamente, uma forma de obtencgéo das relagfes de estataaiteo finito através de uma
abordagem de grupo de renormalizacéo (RG).

Conforme apresentado no livro de Yeomans (1992), no gruperdemalizacao partimos
da analise de como um sistema descrito pelo hamiltonianzigol 7 — J /ksT se modifica
ao sofrer uma transformacéao de escala, sendo descrito poowohamiltoniano reduzide?”.
Formalmente:

A =RIHA, (3.1)

onde o operaddR reduz o nimero de graus de liberdade do hamiltoniano otigeTs paraN’
de forma que%z’ e sejam estatisticamente equivalentes, ou seja, a funcaartigo deve
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ser invariante pela transformacRko

I () = 20(H). (3.2)
Assim a energia livre# também é invariante, a menos de uma constante aditiva. Céréo
extensiva, a energia livre reduzida por sifios % deve ser transformada como:

f(") =t (), (3.3)
onded é a dimens&o k= (N/N')1/9 ¢ o fator de escala, que define como séo transformadas as
escalas de comprimento na nossa réde: 7’ = b7,

Quase todos os resultados do grupo de renormalizacédo pé@radaos criticos podem ser
resumidos no fato de que, apds sucessivas renormalizagpEsamos encontrar pontos fixos,
ou seja, pontos onde obtemos invariancia por transformde&escala (YEOMANS, 1992):
A = = . Emum ponto fixo deveriamos ter invariancia, por exemlo,auoprimento
de correlagdoé’ = & = &*. No entanto, o comprimento de correlacdo deveria variacdeda
com o fator de escalég’ = b~1& e a condicdo de invariancia por transformac&o de escala s6
pode ser satisfeita se 0 comprimento de correlacao for zemtfiaito. O caso do comprimento
de correlacao infinito € uma caracteristica de transicatragm enquanté = 0 esta associado
a atratores de fases. A localizagao dos pontos fixos da massédrmacao deve entéo nos levar
a encontrar estimativas dos pontos criticos do nosso sistena caracterizar as respectivas
fases.

Espera-se que a energia livre possa ser escrita como a soumaadgarte regulaf o €
uma parte singulafng, ONde esta deve conter o comportamento critico do sisteatenfos
entao encontrar 0s expoentes criticos se analisarmoseagiagular da energia livre reduzida
por sitio Eing. Escrevemos a parte singular de (3.3) perto do ponto fixo AQBEOMANS,
1992):

faing(Uz, Uz, Us, - ) ~ b9 1O(ugt, uph??, ughs, - ), (3.4)

onde 0gy; sdo campos de escala lineares do hamiltoniano. Em geralsisg@mas magnéticos,
a temperatura e 0 campo magnético sdo os campos relevardge, éscolhemosg; =t =
(T—Te)/Tc eup =h=H/kgT. Supomos que os demais camdas, i > 3} sejam todos
irrelevantes. Entdo, nossos campos irrelevantesisaali, », COM 0S expoentes) = —Vj, 2,
parai > 1. Estes expoenteg devem ser positivos, o que garante que, no limite termodoc@m
0sgi = UiL~* sejam nulos e a energia livre seja funcéo apenas dos canipzsntes.
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Escolhendd =L, podemos escrever a equacao acima como (HASENBUSCH ed@r.b
feing(t,h, L) ~ L9 FO(tLY, hh, {GiL=9}). (3.5)

Para entendermos a contribuicdo dos campos irrelevantasopasistemas finitos, podemos
expandir (3.5) em torno dg = 0 (supondo qué® seja analitica em relacio aos campos irrele-
vantes):

— 0
foing(t,h, L) ~ L™ ¢ O, hLh,0) + 5 GiL ™ (ﬂ) +ep (3.6)
] agl gi:()

Através de (3.6), podemos obter o comportamento de escajeaddezas a campo nulo,
como a magnetizacao, susceptibilidade e calor especiispectivamente:

af_smg> 4 <0f0> o ( 920 )
( oh Jno 99h / g,—0 Z | 06i99n/ g gy=0 &)

02f_5ing) —(d— 9%f0 UL~ 0310
X~ ( _ L —(d-2yn) (_) Ly GgL@ ( ) . (3.8)
0h2 h=0 ag% gh=0 |Z aglag% Gi,gh=0

aZf_S. g) o 920 . 2310
Cr in —L (d—2yt) < ) + S uL m( ) e p (3_9)
< (9t2 h=0 dgtz gh:O |Z I dgl dgtz i ,gh:O

ondeg; = UL~ %, g, = hh e g = tL%. Tomando o limitel — o, obtemos:

m~ Dh=9£0(tLh), (3.10)

X ~ Lh=a£0 (1) (3.11)
e

C~ LA £O(tL), (3.12)
onde

f0 = <(3_f0> f.?(_ ( 921° ) f.fl)(I = <ﬂ)
J 091' gmgizo7 J agjagk gmgizo7 J 0gjagkagl 0h,8i=0

€ assim sucessivamente.

Se escolhermas = [t|~%/%, obtemos:

X ~ Agg()m*(z)’h*d)/)’t (3.14)
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c~ At~ @d/y (3.15)

onde osAth) sdo as amplitudes de uma grand€zparat > 0 et < O respectivamente. A
partir da tabela 1.1, podemos identificar os expoentes: 2—d/y, B = (d—yh)/\r ey =

(2yn—d)/wi, comA&m) =0.

De forma anéloga, identificamos o expoente do comprimentodela¢cdo como = 1/y;
partindo da analise da funcéo de correlacdo de pares e s@odamento critico. Ou ainda, da
andlise direta dé, como sabemos que o comprimento de correlacdo deve divergistema
infinito, a forma renormalizada do comprimento de corraadgve ser comparavel ao tamanho

linear de um sistema finito, na regiéo critica:
E~L, (3.16)
de onde, comparando com a tabela 1.1, obtemos:
t] ~ LY, (3.17)

que nos d& = 1/y;, se comparada com a condigde- |t| /% imposta para encontrarmos 0s
demais expoentes. Agora podemos explicitar os expoemtdisionais em (3.6), (3.7), (3.8),
(3.9) reescrevendo estas equacdes respectivamente como:

faing(t, h, L) ~ L™(27/Y { (LYY ALY 0) + 5 GL 0+ } : (3.18)
[

mNL B/V{fh+zf|hu| m+...}, (319)
XNLV/V{fk?h+Zfi?thTiL_m+"'} (3.20)

i

e

CNLC{/V{ft(t)‘i'zfig)tlj_il—_m‘i‘"'}? (3.22)

|

Para determinar a temperatura critica podemos localiza@onno de grandezas termodi-
namicas, como por exemplo o calor especifico. Em uma reda,fmihaximo des, dado por

(3.21), ocorre quando

1/v
dotL™’) =0, (3.22)

T=Tc(L)

ondeT¢(L) é a temperatura critica efetiva para o sistema finito de taoanA equagéo (3.22)
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€ equivalente a:
{ fige + > fie L™ + - } =0 (3.23)
! t=(Te(L)—Te)/Te
e como esperamos que, para valores grandds detemperatura critica efetivag(L), seja
préxima deT,, podemos expandir as fungoi(tLYV) e 0, (tLY/V) em torno deé = 0, obtendo,
até primeira ordem:
£9,(tLYY) ~ ag + agtLY" (3.24)

Gi 9, (tLYY) ~ bl + bitLYV. (3.25)

Substituindo as expansodes (3.24) e (3.25) em (3.23), olstemo

t=

Te(L)—Te —1/v{aO+ZibioL_m+“‘} “1)v i —
B 7l L . LWt S+ Y (326
C R o3 629

onde utilizamos a expanség(l+z) ~ 1—z paraz=3; b‘lL—‘“. e desprezamos os termos
O(L~(@+@) | =29) i . Finalmente obtemos:

TC(L)—TCNL1/v{1+ZAiLm+"'}' (3.27)

Outras grandezas menos tradicionais também apresentapoamentos de escala simi-
lares e podem fornecer estimativasidd.). Exemplos disso séo derivadas(de') e de In(m")
em relacdo a constante de acoplamédfiamnden é uma constante inteira (FERRENBERG;
LANDAU, 1991). A derivada do préprio cumulante de Binderddaela equacéo (2.20), em
relacdo &K também tem termos proporcionais‘%@ e % e deve fornecer mais uma es-
timativa paral¢(L). Além disso, podemos utilizar estas grandezas para ohbieratisas do
expoentev. Para isto, comdJ, e In(m") dependem dém"), precisamos de uma relagdo de
(m") com f para encontrar seu comportamento de escala a partir deo(B(8)18). Sabemos
que a energia livre reduzida se relaciona com a funcéo di@ixamomoj: —InZ, e que
poténcias da magnetizacdo podem ser obtidas a partir dadasi da funcdo de particdo em

relacdo ao campo magnético como (CALLEN, 1985):

107 rone™)
Z ohn ohn -

(m") (3.28)



3.1 RELACOES DE ESCALA DE TAMANHO FINITO 38

Perto do ponto critico, para o casorde 2, por exemplo, temos:

— 92(g Nfsin 2§ o\ 2
Py ~ g0 (‘9 fsmg) +N? (0fs'”g) . (3.29)

oh? oh? Joh

A derivada logaritmica déav?) em relagdo & a campo nulo é entio dada por:

w (25) o () (55
i|n<mZ>N9|n<mz>: L dim) _ : . (3.30)

dK dt (m2) dt \ (a;f;sing) 2 <%)2
A seguir, precisaremos calcular algumas derivadagi@e Partindo de (3.6), temos:

(‘9;?“”9) =L 9 { f+ Y fatl ™+ } , (3.31)

h=0 |
(02‘;52‘”9) = L9+ { fitn+ > fianliL = +-- } : (3.32)

h=0 |
(0;‘:;‘;9) — Lt { it findil @+ } : (3.33)

h=0 |
(Zf;hzg) L { fithe+ Y fiapiL ™ + - } (3.34)

h=0 |

e, sabendo qul ~ LY, podemos escrever o numerador de (3.30) como:

~ LY { +

4yl
|

G+ YAl
|

G+l
|

}

~ LY {a‘f+a‘2’a§+ S (a1 + 238 +agab)L“ +-- } ~ LN {1-1— S AL }
| |
e o denominador como:

. 2}

~ L2 {b2+(b8)2+z( i1+b(1’bi2+b8bil)L‘”+~-~} ~ L2n {1+ZBiL‘” +}
|

DY+ S RIL @ 4|+ B3+ Sl @ 4
12 2

onde, em ambos 0s casos, desprezamos os tefiflos® %) L=24) Vi j. Finalmente obte-
mos:

d 1+ 5iAL™9 ... _
_ ~ | Nt ~ | W N il B
dKIn(mZ> L {1+szjL—wi+---} L {1+Zg|L + } (3.35)
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onde, novamente, usamog(1+ 5 ; BjL=%) ~ 1— ¥ ;BjL~“. Analogamente, podemos obter
0 comportamento de escala %:

dG

d—KNLl/V{1+ZGiL‘**+~-~}, (3.36)
|

paraG =In(m") e G =Us,.

3.2 METODOS DE HISTOGRAMA

Os métodos de histograma sao técnicas de repesagem quemdasmeobter informacgdes
sobre o comportamento critico de um sistema a partir dossddeloma ou varias simulagdes
de Monte Carlo, estimando os valores de grandezas termoutiasi em um intervalo conti-
nuo de temperaturas nas proximidades da(s) temperataralg)oi(foram) realizada(s) esta(s)
simulacéo(des).

Idéias de métodos de repesagem ja estdo presentes nailidetasde a década de 1970
(VALLEAU; CARD, 1972), mas as formas mais usadas hoje em aiiarm apresentadas por
Ferrenberg e Swendsen (1988; 1989) em dois artigos queéireon o0 método do histograma
anico e o método dos multiplos histogramas, respectivaeaneNeste trabalho apresentamos
apenas uma descricdo superficial e simplificada dos mét@escricées mais formais e de-
talhes técnicos sobre a implementagcédo dos métodos podeznartrados em outras fontes
(FERRENBERG; SWENDSEN, 1988, 1989; FERRENBERG; LANDAU919 LANDAU,
1994; NEWMAN; BARKEMA, 1999).

3.2.1 METODO DO HISTOGRAMA UNICO

Consideremos um sistema descrito por um Hamiltoniano ado.4p= JE(o), de forma
que as equacdes (1.22), (1.23) e (1.24) sejam validas. ©médio do observavé) em uma

temperaturdy é dado por:
_ 30y Qe "
= Z{o_} e_KOE )

ondeKp = J/kgTp. O valor médio do mesmo observavel em outra temperdtéaado por:

(Q)ko (3.37)

_ 2 {o} Qe KE
Z{O'} e*KE ’

(Qk (3.38)
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0 que pode ser reescrito como

5 (o) Qe KHHOTKE 5 151 [Qe HKFleOF Qe aKE),
- —(K+Ko—Kg)E —AKE]a-KoE /o AKE J
g
Y (o) € (KHKo=Ko) Y (o} [eAKE]e Ko (e 2Bk,

(Q)k (3.39)

ondeAK =K —Kp, e as medias - -)k, séo calculadas utilizando a distribui¢céo de probabilidade
P(o) do sistema a temperatufa. O resultado de (3.39) é exato, mas é claro que para que este
célculo pudesse ser feito, deveriamos conhecer a densidas#adop (E) do sistema, pois

(o) = Z(---)P(E), (3.40)
onde
o KE
P(E) = p(B) =5 (3.41)

Isto seria equivalente a termos uma solugéo exata para oenddemo a densidade de esta-
dos nédo é conhecida, podemos estimar as médias de (3.3@sati@método de Monte Carlo.
Como sabemos, em uma simulacdo de Monte Carlo, a média de servabelQ € simples-

mente

(Q = % .;Qi, (3.42)

onden € o numero de estados estatisticamente independente®geradimulacdo. Desta
forma, dentro desta aproximacao, podemos reescrever a&x(8a39) como

(Qk = i, Qe M (3.43)

N o AKE
2i=1€&

onde 0sQ; e E; sdo os valores assumidos pelo observéye pela energia adimensional e
extensiveE nosn estados estatisticamente independentes gerados dusamigacio de Monte
Carlo do sistema a temperatuii@ A equacao (3.43) € conhecida como a equacéao fundamental
do método do histogram& nos permite obter uma estimativa do valor médio de um oégerv

a uma temperatur@ proxima da temperaturg, onde a simulacao foi realizada (NEWMAN;
BARKEMA, 1999). E importante ressaltar que a equacéo (348nha aproximacao e o valor
obtido para(Q)k € uma estimativa cuja precisdo pode ser muito boa, mas teslisutacoes

na qualidade dos dados da simulacéo e principalmente noojuas afastamos da temperatura
onde realizamos a simulagao, ou seja, na difer&fca- T — Tp.

Podemos ainda escrever a soma em (3.43) em termos do nimEEoQ) de vezes que
obtivemos um estado com energia o valorQ para o nosso observavel em nossa simulagéao:

_2{EQ} Q. (E,Q)e 2KE
Y e -/ (E,Q)e BKE

LQuando falamos sobre método do histograma, estamos ndsdefao método do histograma unico.

(Qk

(3.44)
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Este conjunto de numerog’(E, Q) é o préprio histograma bidimensional do nosso sistema e
da mesma forma que temos

(Qk,= > QR(E,Q), (3.45)
{(EQ)

ondeR,(E,Q) € a probabilidade de encontrar o sistema com ené&rgiaalorQ para 0 nosso
observavel na temperatufg, a equacao (3.44) pode ser escrita como:

(Qk= > QW(E,Q), (3.46)
{EQ}
onde e ke
Wk (Q,E) = E,Qe (3.47)

- SeqV(E,QetKE
é a nossa estimativa da probabilid&t¢E, Q) na temperaturd.

Apesar da praticidade da utilizacdo da equacéo (3.44) seass com energias discretas
como o modelo de Ising sem desordem, em sistemas com umrespatinuo ou quase conti-
nuo de energias o calculo deste histograma se torna imgoratidNestes casos, como no N0Sso
modelo da liga binari&e; xRu , podemos simplesmente utilizar a equacédo (3.43). Mesmo
assim, a (3.44) tera sua utilidade, principalmente €m E, onde 0 nosso histograma deixa
de ser bidimensional, tornando o seu calculo mais dirette liistograma d& pode ser usado
para estimar a distanclel que podemos nos afastar Gge ainda obter um resultado confiavel
com a repesagem.

A figura 3.1 ilustra a idéia por tras do método do histograma gque forma ele eventual-
mente falha parAT muito grande. A curva em preto corresponde ao histogranmaai@ado
de E feito a partir dos dados obtidos com a simulagdo na temparfits 5,950J /kg. E pos-
sivel notar que os histogramas obtidos para as outras tatupes vao ficando menos suaves.
Esse efeito é uma indicacdo de que os erros estatisticossestdo amplificados conforme nos
afastamos d&, pois passamos a obter nossos histogramas a partir dagepeda uma porgéao
do histograma original com estatistica cada vez mais p&tltBRENBERG; LANDAU, 1991;
NEWMAN; BARKEMA, 1999). Uma boa estimativa para o limite ®ur para a distancia
AT pode ser obtida supondo que o resultado do método é bom d@nquaistograma ent
obtido a partir delp esteja em uma regido do histograma original cafE) suficientemente
maior do que 1, ou seja, na regido correspondete-aE) + og, ondeog € o desvio padrdo
da distribuicéo de probabilidade &e Podemos escrever este critério como:

[{E)x — (B, | < 0e (3.48)
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Figura 3.1: Distribuicdo de probabilidade da energia @iBtrP € o histograma d& na tem-
peratura onde a simulagéo foi feifiy & 5.950J /kg) e 0sW sé&o as estimativas da distribui¢céo
de probabilidade dE feitas através do método do histograma em temperaturazindanca
deTo.

e como sabemos que

d(E
(E)x — (E)g, = Ex| Ak (3.49)
dK |,
e, se fizermo§ = E em (B.1):
(E)x — (E)g, ~ —OEDK. (3.50)
Assim, comparando (3.48) e (3.50) obtemos:
1
|AK|] < —, (3.51)
O
ou seja, em termos da temperatura adimensibnal
_ T
T e A— (3.52)

e /C(To)’
ondeC(Tp) é a capacidade térmica do sistemakm

Obtivemos, a partir de (3.52DL)'ITmaX\ = 0,01 parax = 6% eL = 40. A comparacao desta
estimativa com a figura 3.1 sugere que apenas a curvalazub(955;AT = 0,005) esta dentro
do limite seguro de extrapolagdo. A curva veriie:( 5,962;AT = 0,012) esta apenas @2
além deATmax € j& tem um aspecto mais ruidoso na redize —2,6 x 10°. A curva vermelha
(T =5,985;AT = 0,025) j& esta a uma distancia 250% maior do 4yTig. € parece apresentar
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erros estatisticos enormes. Esta analise indica que taritédo grafico quanto (3.52) dao
estimativas consistentes palrﬁnax.

Um aspecto importante de (3.52) é 4\@,,. € inversamente proporcional & raiz quadrada
da capacidade térmica do sistema®&mnIlsto indica que este intervalo onde podemos utilizar
o método do historama sera reduzido se estivermos pertargzetatura critica, onde a ca-
pacidade térmica do sistema de volume infinito diverge, oo tsenanho linear da redefor
muito grande. Em geral é justamente proximolggue esta a nossa regido de interesse, bem
como sao justamente os grandes valorek dae nos interessam para que possamos estimar o
comportamento do sistema no limite temodinamico.

3.2.2 METODO DOS MULTIPLOS HISTOGRAMAS

Neste trabalho, utilizamos 0 método explicado na secédoiant®mo um guia para saber-
mos a localizacéo aproximada dos maximos de grandezasde@nacas e portanto indicar em
que temperaturas deveriamos realizar novas simulaco&®tdfnio, nos casos onde os valores
dos méaximos ocorreram ao longo de um intervalo muito graedemperaturas, de forma que
ndo pudéssemos partir da repesagem de uma simulagdo em iganée@mperatura, utilizamos
o método dos multiplos histogramas (FERRENBERG; SWENDSI®S9).

O método consiste em uma forma de combinar as estimativasrédadde de estados ob-
tidas a partir de varios histogramas em varias temperaparasobter uma estimativa melhor
da densidade de estados do sistema. Suponhamos que folizadeesis simulagdes em dife-
rentes temperaturdscorrespondentes & constantes de acoplamento. Para cada simulagéo
obtemos uma estimativa diferente para a densidade de sstadaotir do método do histograma:

M(E) %
N; e KE’

p(E) = (3.53)

onden; é o numero de estados estatisticamente independentesgeaelsima simulagéo.
Podemos combinar estas estimativas fazendo uma médiarpdade

—=v _ 2iP(E)w 3.54
P(E) Sow (3.54)

onde o valor para o pesg que minimiza o desvio dp(E) em relacdo @(E) é o inverso da
variancia da distribui¢ap;(E), ou sejaw; = 1/0? a nossa melhor estimativa para a densidade
de estados do sistema é dada por (NEWMAN; BARKEMA, 1999):

N 2

yjl/of
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Para calcular a varianci@?, devemos supor que a Unica fonte de erro p&E) é o erro no
numero de entradas para cada valor de ene#gi&) obtido nas simulagdes. Obtemos:

AM(E) %

=Api(E) = N e KE’

(3.56)

onde, para encontrdy. 4{(E), devemos supor que este erro € poissoniano (NEWMAN; BAR-
KEMA, 1999):
AA(E) = \/ H(E), (3.57)

onde.#{(E) é um histograma ideal obtido pafaatravés da média sobre infinitas simulagdes
ou atraves de uma unica simulacgéo infinita. Se fosse possaledar uma simulacao infinita,
poderiamos obter a densidade de estados real do sistemigr @@sta simulacdo da seguinte

forma:
_ME) Z4
p(E)= N eKE" (3.58)
Assim, podemos escrever:
ME) %
0 = n e KE’ (359)
ou seja:
ME) [ & 1° # p*(E)
2: ! = =
o= {e_KiE} P(B)oweE e (3.60)
e, substituindo (3.60) em (3.55), obtemos:
m 2|p|( )[ ( )‘%]7lnieiKiEZZIpl( )’Qﬁflne*KiE (3 61)
> i[P(E)2Zj]~tnjeE i tnjeE '
Recordando a equacéo (3.53), podemos reescrever (3.6h) com
pE = 2 ME) (3.62)

3j 2 nje E

A equacao (3.62) ainda depende dos valores das funcOes tiEpamK;, que desco-
nhecemos. No entanto, podemos escrever as funcfes déipaticfuncado da densidade de

%( {z\ —KkE Zp —KkE (363)

que podemos aproximar por:

i~ T p(E)R =5 % nJeKk - (3.64)

E conveniente explicitar em (3.64) os valoresEie que s&o os valores obtidos para a

estados:
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energia do sistema reésimo estado gerado ng&sima simulacdo. Fazemos isto escrevendo a
somayg ¥ -4 (E) comoy; ¢(1) e podemos escrever:

1
= 32 nje KBS

I,S

(3.65)

que assim como (3.64), € auto-consistente £m Ambas as equactes (3.64) e (3.65) sdo
conhecidas como equacdes fundamentais do método dos logitigtogramas. A forma de
proceder daqui em diante é resolver (3.65) iterativamextitdsuindo um valor inicial para as
fungbes de particdo e calculando novos valores. Repetistegeocesso varias vezes até que

os valores deZj convirjam para valores proximos dos corretos.

A principio, ndo ha garantia alguma de que (3.65) possa selvida de forma iterativa e
nada sabemos sobre a convergéncia destas iteragcfes. ida, mdlretanto, observamos que a
convergéncia é muito rgpida. De fato, observamos qu&ase aproximam exponencialmente
de seu ponto fixo (NEWMAN; BARKEMA, 1999). Para analisar av@ngéncia das iteracoes
de (3.65), calculamos a soma dos quadrados das variacOEméis por iteracao das funcdes
de particdo (NEWMAN; BARKEMA, 1999):

ff(m) . ff(m—l)
K K , (3.66)

AZ:Z[ 2

onde o indican se refere an-ésima iteracdo. Adotamos o critéo< 10~/ para parar as
iteracdes.

Depois de termos valores para as funcdes de parfi§gmra os valorek; das constantes
de acoplamento, podemos obter o valor da fungéo de partic@ogequentemente, da média de
um observavel qualquer para valores arbitrarioK g EWMAN; BARKEMA, 1999) através
de:

1

Z(K) = _ __ (3.67)
5552 njel KB

1 Qis
<Q>K = g(K) Z Z] ng—lnje(K—Kj)Eis

1,S

(3.68)

respectivamente, ondg;s € o valor do observavé) no s-ésimo estado gerado i&sima simu-
lacdo. Outro critério para analizar a convergéncia daag@es e verificar os resultados obtidos
com este método consiste em escolher uma ou mais grandersas calor especifico, suscep-
tibilidade etc, calcular seus valores utilizando (3.68) teenperaturas onde foram realizadas as
simulagdes e comparar com os valores obtidos através ddaédloeto como exposto na se¢éo
2.3. A figura 3.2 mostra esta comparacao entre os valoredoshdiretamente das simulacdes

e com o método. Em geral, adotanfia< 107, estas diferencas ndo passaram de 1% para o
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calor especifico, susceptibilidade e mesmo para outra$ésncomo o cumulante de Binder,
gue apresentam os maiores desvios.

700— I ‘ I ‘ ‘ ‘ ‘ ‘ ‘
e simulagdes JR ‘
método dos mdltiplos histograma ) s 7 e simulagdes
% método dos mdiltiplos histogramas

600— ¢ 100
.

din<m>/dK
o
o
T

IS
S
S
I
.

3001~

200 | ‘ | ‘ | ‘ | | ‘ | ‘ | ‘ | ‘ |

.
5.9 5.95 6 6.05 5.94 5.95 5.96 5.97 5.98 5.99
Temperatura Temperatura

(a) Derivada logaritmica d(a“nz> em relacdo & para (b) Susceptibilidade magnética por sitio para 6%
X=6% eL = 20. eL =45.

Figura 3.2: Resultados do método dos multiplos histograshédos parax = 6%. Os circu-
los correspondem as simulacgdes feitas e os pontos das @amvamza foram obtidos com a
repesagem dos dados destas simulagdes.

O método dos multiplos histogramas foi utilizado para lzealos maximos de vérias gran-
dezas termodinamicas e as temperaturas onde estes maxionasam. O erro total associado
a cada variavel calculada foi obtido como a soma do maiorestatistico obtido entre as varias
configuragbes de desordem atdmica, (@), com o valor do desvio padréo da média das
grandezas nas vérias configuragfes. Para uma graGdpzalquer temos entéo:

G = [G] £ AGyy, (3.69)

onde

6% - (6]
n-1

e n neste caso € o numero de configuracbes de desordem atdmiceepresenta a média

AGit = max(AG) + (3.70)

sobre as diferentes configuracdes de desordd@ € o erro estatistico associaddzapara
cada configuragcédo. QNG foram estimados dividindo cada conjunto de dados, corresgae

a cada temperatura simulada, em 100 blocos, para os quai®tptbcedimento do método
dos multiplos histogramas foi repetido. Os erros estatistilie cada grandeza foram estimados
como o desvio padrao da média dos valores obtidos para asegasiem cada bloco.

Observamos que o segundo termo de (3.70), que correspodds\ao padréo da média dos
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valores deG para diferentes configuracdes de desordem, era em gera¢dieghse comparado
ao proprio maxAG). Os valores tipicos deste desvio padrao encontrados malsgho eram
normalmente de uma a trés ordens de grandeza menores do xj(&Gha
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4 RESULTADOS E DISCUSSAO

Neste capitulo, apresentaremos os resultados de algudasearpreliminares, que ajuda-
ram a definir como seriam feitas as simulagdes relativas patiabdeste trabalho. Adiante,
apresentamos nossos resultados da analise de escala daddmgo para os casos= 0% e

X = 6% e 0s comparamos com resultados presentes na literatura.

4.1 ESTRATEGIA DAS SIMULACOES E ANALISE PRELIMINAR DOS
DADOS

Para o caso purx & 0%), as primeiras simulagdes foram feitas cﬁ?ﬁ = 6,35435, que
corresponde a estimati¥@™ = 0,1573725+ 0,0000006 da constante de acoplamento critica do
modelo de Ising de spin/2 em uma rede BCC, obtida através de expansédo em sériestpara al
temperaturas (BUTERA; COMI, 2000). O superescrito htsesponde digh-temperature
series Para cada valor de, foram realizadas analises com o método do histograma ia part
da simulacao erﬁTChtS para localizar os maximos das grandezas termodinamicageatesse e
indicar para que temperaturas deveriamos fazer novassjtes.

Simulac¢des adicionais foram realizadas em temperatuéxspas de'FChtS e acrescentadas
para a analise com o método dos multiplos histogramas dertabfque todos os maximos
das grandezas de interesse ocorressem no intervalo enamiaara menor das temperaturas
simuladas. Este intervalo foi dividido em passos com largmtre 10° e 102, com as maiores
larguras correpondendo as menores redes. Assim, as tearpsrande 0s maximos ocorreram
puderam ser obtidas com precisdo de trés a cinco casas dedinmageral, obtivemos nossos
resultados da analise com o método dos multiplos histograora simulacfes realizadas em
cinco temperaturas, exceto para= 50, onde utilizamos apenas trés. A figura 4.1 ilustra este
procedimento nos graficos de algumas grandezas em func@mgartatura para varios valores
deL. Os maximos das grandezas estédo destacados com simbolos.

Para o caso desordenado cem 6%, como ndo tinhamos uma estimativa prévia da tempe-
ratura critica, escolhemos um valor para o tamanho da retkef@emos simulacées em varias
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Figura 4.1: Graficos de algumas grandezas termodindmicdsirggio da temperatura para

tamanhos de rede de 20 a 5& e 0%. As linhas cheias foram obtidas com o método dos
multiplos histogramas e os simbolos assinalam os valoemdaimos de cada grandeza para
cada valor dé.. Para cada grafico, a marca @m= 6,35435 corresponde a temperatura critica
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estimada através de expansao em séries para altas temge(BWTERA; COMI, 2000).
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Figura 4.2: Gréficos do calor especifico e susceptibilidaagmatica em funcéo da temperatura
adimensional para= 6% elL = 30.
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Figura 4.3: Magnetizacgéo total por sitio e contribuicoebviduais dos atomos de ferro e ruté-

nio para a magnetizacdo (em maédulo) em fungcéo da temperdureensional para= 6% e
L = 30. As barras de erro sdo menores que 0s simbolos.
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temperaturas a fim de obter uma estimativa grosseira dwvahbeonde deveriamos concentrar
nossas simulagfes. A figura 4.2 mostra os graficos do caleciisp e da susceptibilidade
magnética por sitio em fungéo da temperatura para varigetaturas entre =0,5eT =7,0

e a figura 4.3 mostra as contribui¢des individuais de atoredgio e ruténio pargm|) no
mesmo intervalo de temperaturas.

Tabela 4.1: Estimativas d&(L) parax = 6% el = 30. Consideramos quatro casas decimais
para as estimativas por causa da discretizacdo do intedeatemperaturas no método dos
multiplos histogramas, onde em geral, utilizamos um passiod’.

Grandeza Tc(L)
X 5,9606
C 5,9405
W 59741
e In(lm|) 5,9667

& In{m?) 59687
d{|m|
gi_n,;; 5,9516
d
kL 5,9516

Utilizamos o método dos multiplos histogramas com os dadagumas das simulagdes
das figuras 4.2 e 4.3 para localizar as temperaturas ondeeotos maximos de algumas gran-
dezas, como mostrado na tabela 4.1. A partir destes ress)teghlizamos um procedimento
similar ao descrito para= 0%, partindo da simulacéo inicial em= 5, 96, para escolhermos
em que temperaturas deveriamos fazer as simulagfes deafinitira cada valor de Utili-
zamos de cinco a onze simulacdes em diferentes tempergara® método dos multiplos
histogramas, quase todas distribuidas simetricamenteremdeT = 5,96 em intervalos vari-
ando de 440 < 'Fg 6,60 para a menor rede a%! < 'ITS 5,98 para as maiores.

Um aspecto importante da figura 4.3, além da estimativaaditpara a temperatura critica
efetiva que esta nos fornece, esta no comportamento da tizzg@e com a temperatura. Pode-
se ver uma queda do valor da magnetizacao total por siticstensh para baixas temperaturas.
Esta queda esta de acordo com os resultados de campo méduARA, BRANCO, 2008).
Mesmo ndo sendo tdo pronunciada quanto na figura 4.4, a gsgdpresente em nossa abor-
dagem de Monte Carlo, ndo sendo, portanto, um efeito exolus aproximacado de campo
médio. E importante ressaltar que a temperatura mais baba@auem nossas simulagdes foi
T =0,5, 0 que correspondeTa~ 80 K. Esta informacéo é atil para comparar as figuras 4.3 e
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Figura 4.4: Resultado de campo médio obtido por PaduaniecBrg2008) para a magnetiza-
cao total por sitio contra temperatura para diferentesesldex. O insetmostra detalhes do
comportamento da magnetizagcao para baixas temperaturas.

Podemos apresentar uma forma de entender este efeitcatjuafitente. A probabilidade
de cada atomo de ruténio em nossa liga ter apenas atomosaledsro primeiros vizinhos é
(1—x)8, 0 que, para baixas concentracdes de ruténio, é uma priolaaleilalta & 61% para
X = 6%,~ 72% parax = 4%, ~ 85% parax = 2% etc). Consideremos entdo, que a maioria dos
atomos de ruténio estejam ilhados na rede, ou seja, cerdaddsmos de ferro. Numa situacéo
assim, ha pouquissima frustracao e, para 0, podemos esperar que enquanto os spins dos
atomos de ferro tendem a se alinhar em um sentido, quasedsdpins dos atomos de ruténio
se alinham no sentido contrério. O resultado disto é um edlsoluto da magnetizac¢ao por sitio
menor do que 1. De fato, se pudéssemos garantir que todasnessatie ruténio estao ilhados,
teriamos:|m|) = 1—2x. A medida que a temperatura aumenta, flutuagdes térmicas feam
gue 0s spins invertam seus sentidos. Comparemos agoraitiisg®ss: um atomo de ferro
cercado de atomos de ferro, todos com spin no mesmo sentiticéomo de ruténio cercado
de 4tomos de ferro, sendo que o spin do &tomo de ruténio esentido oposto aos spins dos
atomos de ferro. A probabilidade do atomo de ferro com ap&ioasos de ferro como primeiros
vizinhos inverter o seu spin é proporcional a @xBJ/ksT) enquanto a probabilidade do 4tomo
de ruténio ilhado inverter o seu spin é proporcional & e8mJ/ksT). Como nossos valores
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tipicos dea estdo entre @ e Q54, esperamos que os atomos de ruténio ilhados invertam
seus spins mais facilmente do que os atomos de ferro. Assualoode (|m|) deve crescer
com o aumento de temperatura mas deve decrescer para teumgeraaiores, para as quais a
probabilidade de inversao dos spins dos atomos de ferrmja t&b pequena.

4.2 ANALISE DE ESCALA DE TAMANHO FINITO PARAX = 0%

Nesta sec¢do e na seguinte, discutiremos 0s métodos deeash@lomportamento de es-
cala de diversas grandezas termodinamicas, empregadosmnantrar 0s expoentes criticos e
temperatura critica do nosso modelo. Utilizamos as eqsg@o#9), (3.20), (3.21) para a mag-
netizagdo, a susceptibilidade magnética por sitio e cajmeafico respectivamente, a equacéo
(3.36) para grandezas como derivadas delfh ou do cumulante de Binder em relacéld @ a
equacéo (3.27) para a temperatura critica estimada a ¢g@narias grandezas.

Nossa primeira aproximacao para ajustarmos 0s nossos aagtas equacdes consiste em
desprezarmos todos os termos proporcionis“y, o que nos da:

m=mgL A/, (4.1)

X = XoL"", (4.2)
c=col9/V, (4.3)

S—E = GoLYY, (4.4)
Te(L) = Te+ Aol ™YV, (4.5)

Se necessario, podemos incluir um termo proporciohala= L~ *1, ondew é o expoente
associado ao principal campo irrelevante. Desta formanobs:

m=moL PV {14 mL -}, (4.6)
X = xolYY {1+ 1L 7}, (4.7)
c=coLYV {1+¢L 79}, (4.8)

dG _
9K = GoLYV {1+ GL™ %}, (4.9)
To(L) = T+ AL YV {14+ AL} (4.10)

Poderiamos continuar a incluir termos devidos a outros oarimelevantes, porém nao temos
resolucdo estatistica suficiente para realizar ajustesaaims parametros livres.
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42.1 EXPOENTBE

Podemos estimar o expoente criticatravés do comportamento de escala das derivadas de
algumas grandezas em relacd6.aeste trabalho utilizamos as derivadas logaritmicagde
e de<n12>, bem como a derivada do cumulante de quarta ordem da maagéiiou cumulante
de Binder. A figura 4.5 mostra o grafico do valor maximo destavadas em funcdo deem
uma escala log-log. Seguindo o procedimento descrito poeflgerg e Landau (1991), testa-
MOosS 0s ajustes com as leis de poténcia do tipo (4.4) ignorasdermos devidos aos campos
irrelevantes na equacao (3.36). Isto seria justificavebssas tamanhos de rede fossem sufici-
entemente grandes e tivéssemos temperaturas criticeagietL) suficientemente proximas
deT..
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Figura 4.5: Grafico em escala log-log dos maximos das dexsvdeé algumas grandezas ter-
modinamicass usadas para determinar o expoentds linhas cheias sdo os melhores ajustes
feitos com(g—ﬁ)maxz GoLl/" no intervaloL,i, < L < 50. As linhas pontilhadas séo as extrapo-

lagOes destes ajustes para L.

Os ajustes foram realizados com tamanholsgea 50, onde testamas,i, = 5, 10, 12, 15,
18, 20 e 25. Para que pudéssemos determinar a partir de quesvdd_ i, obtemos o melhor
ajuste, comparamos ¢& reduzidos, lez/ngh ondeny € o numero de graus de liberdade do
ajuste. Para as derivadas logaritmicag|d#) e (m?), o menor valor de2/ng foi obtido para
Lmin = 12, enquanto para a derivada do cumulante de Binggf,= 5 ja nos deu o melhor
ajuste. Estes ajustes com o mep(6r/ng| estdo na figura 4.5 e a partir deles, estimamos o0s
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valores de 1v apresentados na tabela 4.2.

Tabela 4.2: Estimativas d¢/ & obtidas através de andlise de escala de tamanho finito doewval
méaximos das derivadas de algumas grandezas em rel&cao a

1/v
Grandeza Lyn Este trabalho | (FERRENBERG; LANDAU, 1991)
Inm? 12 15999+ 0,0050 1,5970+0,0061
In|m| 12 15986+ 0,0049 1,5958+0,0067
Uy 5 1,5870+0,0049 1,5887+0,0085

Combinando as estimativas da tabela 4.2, obtem@s=11,595+ 0,005, ou sejay =
0,627+ 0,002. Este resultado estd em excelente acordo com o valoe=11,594+ 0,004,
obtido com simulacdes de Monte Carlo, por Ferrenberg e La(ti291) e concorda também
com o resultado de teoria de campos por Guillou e Zinn-J$880; 1987):v = 0,6300+
0,0015. Dentro de duas barras de erro, concordawen®, 6302+ 0,0004, resultados de séries
obtido por Butera e Comi (2000) e com= 0,6298+ 0,0005, obtido através de simulacdes de
Monte Carlo para outros modelos da classe de universaldiadeodelo de Ising de spin 1/2
em trés dimensdes (HASENBUSCH; PINN; VINTI, 1999), como adelo de Ising de spin 1
e 0 modelop* (Landau-Ginzburg), descrito pelo hamiltonias6 = —J Yi.)a@+Dyj (nz +
A zi((qz —1)?, onde@ assume valores reais (no limide— oo, reobtemos o modelo de Ising
(HASENBUSCH, 1999)).

4.2.2 TEMPERATURA CRITICA

Utilizando a nossa estimativa do expoentggodemos determinar a temperatura crifiga
Para isto, obtivemos estimativas da temperatura critetivefT;(L) através da localizacdo da
temperatura onde ocorrem 0s maximos de varias grandezas susoeptibilidade magnética
), (f), In(jm

relacdo aK. Procedemos de forma anéloga a exposta na secao 4.2.tamelalj para cada

por sitio, calor especifico, derivadas dm

), In(m?) e do cumulanté), em

grandeza, ajustes com a equacao (4.5) para varios valolgg,de escolhnemos aqueles que
minimizaramy?/ny.

A figura 4.6 mostra a temperatura onde localizamos os maxuesetas grandezas em
funcdo deL~1/V. Os melhores ajustes (linhas pontilhadas e tracejadamnfobtidos com
Lmin = 25 para a susceptibilidade e para as derivadagrde e do cumulante de Binder e
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com Lyin = 20 para as demais grandezas. O maior valor p(&;/zmg. considerado foi apro-
ximadamente % 10~/, o que indica que os dados foram ajustados muito satisiaterite
mesmo desprezando os termos de corre¢cdo. Combinandoraatests del; obtidas nesses
ajustes, apresentadas na tabela 4.3, obtemos nossa iestiinat: T, = 6, 3544+ 0,0006, ou
Ke = 0,15737+0,00001, que estdo em excelente acordo com os resultadosie® E&iF =
0,1573725t+ 0,0000006 ou'ITChts = 6,35435+ 0,00002, obtidos por Butera e Comi (2000).
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Figura 4.6: Temperatura critica efetifg(L) contraL—Y/V para véarias grandezas. As linhas
pontilhadas e tracejadas séo os ajustes feitosTeOm = Tc + agL YV e usando Lv =1,595.

Tabela 4.3: Estimativas de obtidas através de analise de escala de tamanho finito doswal
deTc(L) para algumas grandezas termodinamicas.

Grandeza Lpn T

c 20 635514+ 0,00034
X 25 635467+0,00011
du 25 635447+0,00037
di]m)) 25 635465+ 0,00034
&In(ml) 20 635360+0,00057
%ﬁ 20 6 35437+0,00026
ey

n(m?) 20 6 3535940,00058
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Podemos ainda usar 0 nosso valor da temperatura criticaopsga uma estimativa do
valor da integral de troca para a ligacéo ferro-fetiggee = J. Para isto utilizamos o valor
experimental da temperatura critica para 0: T&® = 1043K e, lembrando qu& = kgT/J,
obtivemos] = 14,16 meV, que esta dentro do intervalo &0 meV, esperado parge, Coe

Ni (KAUL, 1983).

4.2.3 EXPOENTES,BEy

Para determinarmos o expoepteitiizamos duas estratégias diferentes: analisar o compo
tamento de escala dos maximos da susceptibilidade e dosvala suceptibilidade calculada
emT.. Em ambas as formas, realizamos 0s ajustes com a equacfioSdg2liimos 0 mesmo
roteiro descrito nas sec¢des 4.2.1 e 4.2.2, obtendo os meslhgrstes corh,i, = 15 em ambos
0S casos.

1000p———————— ‘ —————— 1000¢

@ Xmax ] F o X(T)

10 o = 10 ° =

T S| 1 S S S R R o | 1 T S T RO R
! 10 100 ! 10 100

L L

(a) Valores maximos da suceptibilidade magnética .(b) Susceptibilidade magnética por sitio calculada em
sitio. Te.

Figura 4.7: Graficos em escala log-log fg.x € x(Tc) em funcdo de.. As linhas cheias
sao os ajustes feitos copn= aoLY/V no intervaloLy, < L < 50. As linhas pontilhadas séao a
extrapolacao destes ajustes para Ln;n.

Os ajustes estdo na figura 4.7 e os valores obtidos para osrggpdoram, pargmax
y/v = 1,9868+ 0,0041 ouy = 1,24564 0,0065, utilizando a nossa estimativa des para
X(Te): y/v =1,9842+0,0050, ouy = 1,2440+0,0070. Combinando esses dois resultados,
obtemos nossa melhor estimativa:= 1,2448+ 0,0070. Empregamos uma analise similar
para encontrar o expoenfeatravés de ajustes usando a equacao (4.1) com os valofks|de
calculados enT¢(L). A estimativa deT¢(L) foi obtida a partir da localizagdo do maximo da

derivada%. O ajuste escolhido coitny,, = 25 nos dg3/v = 0,529+ 0,012, ou sejafl =



4.2 ANALISE DE ESCALA DE TAMANHO FINITO PARA 0% 58

0,3316+0,0086. Ambos os valores & e y concordam com resultados de outros trabalhos
apresentados na tabela 4.5.

A analise de escala para obter o expoent®i um tanto mais sutil. Ao contrario do que
observamos para as outras grandezas, no grafico em eschig ibgcalor especifico contta
os dados ndo parecem seguir uma reta, como pode ser vistoraedi§. De fato, ndo foi possi-
vel ajustar os dados, de forma satifatoria, a uma lei de p@t@mira como nos casos anteriores.
Isto indica que, pelo menos para o calor especifico, os tamsatds redes deste trabalho néo
sao suficientemente grandes para que possamos desprezanas tle correcdo. Cada termo
de correcdo da equacao (3.21) acrescenta dois parameteggsé® Com isto, diminuimos
drasticamente os graus de liberdade e, consequentemeotjdade do nosso ajuste. Mesmo
no caso mais simples, que corresponde apenas ao primeiro peoporcional &~ %, temos
no maximo dez pontos para quatro parametros, ou seja, seis ge liberdade. Podemos ainda
ter que desconsiderar os menores valorek,d®mmo fizemos nos casos anteriores, 0 que nos

deixa em condi¢des ainda piores para estimar os parametros.

3.2~ Fa _
3.0 _|

2.8+ //,Y/ |

24 —

20 30 40 50

Figura 4.8: Grafico em escala log-log dos valores maximosattur @specifico contra. A
linha tracejada é o ajuste feito corgay = coL?/V (14 L~ %) para determinao /v. Neste
caso consideramas = 1,0 e encontramog /v = 0,1743+0,0070.

Para incluir estas corre¢des, propusemos um ajuste comagé&m(4.8) mantendo o pa-
rametrow fixo em algum valor, para que fiqguemos com trés ao invés deajpatAmetros
livres. Variamos o valor de a fim de determinar o intervalo de valores que minimi;@l’-mg|
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do ajuste. Na tabela 4.4 estdo resumidos alguns dos resiltiedta analise pata,, = 15

e Lmin = 18. Nesta tabela, apresentamos o menor valor consideradeopgpenas para fins
ilustrativos pois sabemos que= 0.0 n&o esta de acordo com o fato do campo associado ao ex-
poentew ser irrelevante. Escolhembg,, = 15, pois é o valor dé,;, para o qual encontramos
0S menores valores dé/ng| e optamos pow = 1,0, pois € o menor valor de para o qual
temosxz/ng| ~ 0,12. Assim obtivemosr/v = 0,1743+ 0,0070, oua = 0,1093+ 0,0047,

gue concorda com o resultado de teoria de campos (Le GudlidNN-JUSTIN, 1980, 1987)
apresentado na tabela 4.5. Podemos ainda obter estimdéivasitravés das igualdades na
tabela 1.2. A igualdade de Rushbrooke nomda 2 — 23 — y = 0,092+ 0,024 e a igualdade
de Josephson nos dé= 2 — vd = 0,119+ 0,006. Ambas de acordo com os valores na tabela
4.5.

Tabela 4.4: Valores dgz/nw de alguns ajustes utilizando (4.8) com diferentes valoee® d
paraLmi, = 15 eLyn, = 18.

Lmin =15 Linin = 18
w | X%/ng ajv X*/ng ajv

00| 514 0294+0,010 | 210 02824+0,0073
01| 366 0184014 | 0,13 —0,002+0,020
0,2| 0,16 0016+0,013 | 0,13 0036+0,018
0,3| 0,16 0050+0,012 | 0,13 0069+0,017
04| 0,15 007840011 | 0,13 009540016
05| 0.15 010240011 | 0,13 0117+0,015
0,6 0,14 01214+0,0098| 0,13 0135+0,014
0,7| 0,14 01380+£0,0090| 0,13 0149+0,013
0.8| 0,13 01521+£0,0082| 0,13 0162+0,012
0,9| 0,13 01640+£0,0076 0,13 0172+0,012
1,0| 0,12 01743+0,0070| 0,13 01812+0,011
1,1| 0,12 01832+0,0065| 0,13 0188+0,010
12| 012 01909+0,0061| 0,13 01950+0,0096
1,3| 0,12 01976+0,0057| 0,13 02007+0,0092
1,4| 0,12 02036+0,0054| 0,14 02057+0,0087
15| 012 02088+0,0052| 0,14 02101+0,0084
16| 012 02135+0,0049| 0,14 02140+ 0,0080
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Tabela 4.5: Comparacéo entre as estimativas para os egpoenf e y obtidas neste e em
outros trabalhosA, B, C, D e E correspondem respectivamente a resultados de simulagbes d
Monte Carlo (FERRENBERG; LANDAU, 1991), expansfes em séuara altas temperaturas
(BUTERA; COMI, 2000), teoria de campos (Le Guillou; ZINN-SUIN, 1980, 1987), expan-
sOes em séries a altas temperaturas para um modelo de Isiegligado (CAMPOSTRINI

et al., 1999) e resultados experimentais usando técnidaisrd&ingéncia linear com uma liga
FeR, (BELANGER, 2000).

a B y v
Este trabalho (1093+0,0047 Q3316+0,0086 12448+0,0070 (Q0627+0,002
A 0,3258+0,0044 12390+0,0071  Q627+0,002
B 1,2375+0,0006 Q6302+ 0,0004
C 0,1100+0,0045 (Q3270+0,0015 12390+0,0025 Q6300+0,0015
D 0,1099+0,0007 (Q32648+0,00018 12371+0,0004 Q63002+ 0,00023
E 0,110+ 0,005 Q3254+0,005 125+0,02 0,64+0,01

4.3 ANALISE DE ESCALA DE TAMANHO FINITO PARAX = 6%

4.3.1 EXPOENTBE

Utilizando os mesmos procedimentos expostos na sec¢éaq readliramos ajustes para di-
ferentes valores de., com a equacao (4.4). Encontramos 0S menores valorgé/d@ para
Lmin = 20 nos casos das derivadas dgrim) e In(n?) em relagéo &, que nos deram os valores
1/v =1,5578+0,0039 e ¥v = 1,5588+ 0,0037 respectivamente. No caso da derivada de
U4, encontramos o melhor ajuste camy, = 18, que nos deu o valor;/¥ = 1,5464+ 0,0047.
Combinando essas estimativas, obtemgs. + 1, 5543+ 0,0047 ouv = 0,643+ 0,002. Este
resultado esta de acordo com o valoe 0,65+ 0,01 reportado no estudo de outro sistema
desordenado (MAZO-ZULUAGA; RESTREPO, 2004), entretaaites valores devem ser en-
carados como expoentes efetivos. De fato, resultadosi@etera este (BALLESTEROS et
al., 1998; CALABRESE et al., 2003) e resultados ainda maisnmes (HASENBUSCH et al.,
2007b, 2007a; HASENBUSCH; PELISSETTO; MECH, 2008) mosteaimportancia de con-
siderarmos cuidadosamente os termos de corre¢do deviloampos irrelevantes na analise de
escala de tamanho finito para a determinacéo dos expoeitiesscde sistemas desordenados.
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Figura 4.9: Grafico de valores obtidos paya om ajustes do tip¢ge)
apenas para auxiliar na visualizagdo. Os pontos foram lentndeslocados lateralmente para
facilitar sua distingao.

Uma andlise mais cuidadosa dos ajustes feitos com (4.4) nsgamue, conforme au-
mentamos o valor deq,,, 0 expoente Av tende para valores centrais cada vez menores, como
podemos ver na figura 4.9. Isto € uma forte indicacdo de qusosoglores dé& ndo séo
suficientemente grandes para que possamos desprezar os tiFroorrecdo em (3.36). Para
Incluir estas corre¢des, seguimos 0 mesmo procedimentoitdesa secdo 4.2.3. Usando a
equacao (4.9), verificamos varios bons ajustes apm 0, 33, que esta de acordo com o valor
w = 0,33+ 0,03 apresentado por Hasenbush et al. (2007), para o valompa@ete associado
ao principal campo irrelevante no modelo de Ising ao longo da linha de transicéo entre as
fases paramagnética e ferromagnética (Isidgpara-ferro).

A principio ndo parece haver nenhum motivo 6bvio para esp@®que 0 nosso modelo
esteja especificamente na classe de universalidade doombeléding+J para-ferro, mas po-
demos pensar no nosso modelo como pertencente a uma fagnitiadklos com ligacdesd e
—aJ distribuidas aleatoriamente em uma rede, com probabé&lad p e p respectivamente.
Neste caso, teriamos o modelo de Isinpparaa = 1, 0o modelo de Ising com dilui¢do aleatoria
de ligacOes para = 0 e 0 nosso modelo para algumas combinacOes €@. Tecnicamente,
nao é tdo simples encontrar os vinculos para obtermos o nosdelo a partir desta familia
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J/ —aJd, pois, em nossa ligke; xRy ndo séo as ligacdes e sim os &tomos que séo distribuidos
aleatoriamente pela rede, o que implica a determinacaosiejuodez ligacdes £ € o nUmero

de coordenacao da rede) do tiparJ na rede a partir do momento que um atomo de ruténio
esta vinculado a um sitio. Mesmo assim, esta claro que estelmesta contido nesta familia.
De qualquer forma, todos os modeled/ — aJ apresentam urorossoverpara o modelo de
Ising sem desordem quango= 0. No nosso modelay depende da concentracao de ruténio
e se anula quando esta vale 10%, apresentandcrassoverpara o0 modelo de Ising com di-
luicdo de sitios. Recentemente, foram apresentadas eiadéortissimas de que os modelos
de Ising+J para-ferro, Ising com diluicdo aleatoria de sitios e Isioppdiluicdo aleatoria de
ligacBes pertencem & mesma classe de universalidade (HBIS&SH et al., 2007b, 2007a).
Como as transi¢des para-ferro dos modelos da familia— aJ pertencem a mesma classe
de universalidade nos casos extremms; 0 e o = 1, temos boas razfes para suspeitar que
as transicdes para-ferro desta familia pertencam a estaar@asse de universalidade para os
casos < a < 1, que incluem o nosso modelo.

Tabela 4.6: Ajustes feitos covﬁ%ﬁ)max = GoLWV (14 G1L~ ) para algumas grandezas, com
Lmin = 15. Mantivemosw fixo em valores préximos de, B3. Para cada grandeza, nenhuma
diferenca foi encontrada nos valoreS)(:?e’ng| até o segundo algarismo significativo.

g In ((m)) i In (m?) o

w [ X*/ng 1/v X*/ng 1/v X*/ng 1/v
0,300| 0,22 1465+0,031| 0,23 1463+0,029| 0,081 1444+0,047
0,305| 0,22 1466+0,031| 0,23 1464+0,029| 0,081 1445+0,046
0,310| 0,22 1467+0,031| 0,23 1465+0,029| 0,081 1446+0,046
0,315| 0,22 1468+0,031| 0,23 1466+0,029| 0,081 1448+ 0,046
0,320| 0,22 1469+0,031| 0,23 1467+0,028| 0,081 1448+ 0,046
0,325| 0,22 1470+0,030| 0,23 1468+0,028| 0,081 1449+0,045
0,330| 0,22 1471+0,030| 0,23 1469+0,028| 0,081 1450+ 0,045
0,335| 0,22 1472+0,030| 0,23 1470+0,028| 0,081 1451+0,045
0,340| 0,22 1473+0,030| 0,23 1471+0,028| 0,081 1452+0,045
0,345| 0,22 1474+0,030| 0,23 1472+0,028| 0,081 1453+0,044
0,350| 0,22 1474+0,030| 0,23 1473+0,027| 0,081 1454+ 0,044
0,355| 0,22 1475+0,029| 0,23 1474+0,027| 0,081 1455+ 0,044
0,360| 0,22 1476+0,029| 0,23 1474+0,027| 0,081 1456+ 0,044

A tabela 4.6 mostra varios ajustes feitos com (3.36), ondsideramos apenas a correcao
devida um campo irrelevante principal. Como pode-se vea gada grandeza, ndo ha variacbes
significativas no valor dgz/nw. Assim, consideramos que todos 0s ajustes apresentadms na t
bela 4.6 s&o consistentes e combinamos estas estimatieashtar: Yv = 1,463+ 0,010 ou
v = 0,683+ 0,005. Este resultado esta em excelente acordo eem0,682+ 0,003 para
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o modelo de IsingtJ para-ferro (HASENBUSCH et al., 2007a). Concorda também com
v = 0,6837+0,0053 (BALLESTEROS et al., 1998), = 0,683+ 0,003 (CALABRESE et

al., 2003) ev = 0,683+ 0,002 (HASENBUSCH et al., 2007b), onde os dois primeiros valo-
res foram encontrados para o modelo de Ising com diluicéddla de sitios e o ultimo foi
encontrado para ambos modelos de Ising com diluicdo aleaésitios e ligacdes.
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Figura 4.10: Grafico em escala log-log dos maximos das dias/de algumas grandezas ter-
modinamica$s usadas para determinar o expoentds linhas cheias sao os ajustes feitos com
(59) ... = GoLYY (1+G1L=®), Lin = 15 e com os valores = 0,33 ev = 0,683. As linhas
pontilhadas séo a extrapolacao destes ajusted parkb.

Na figura 4.10, podemos ver a dificuldade de se detectar a suav&tura acrescentada
pelo termo(1+ g1L~ %) da equacgdo ajustada. Esta suavidade na curvatura podevaps le
obter um comportamento critico efetivo, diferente do esp@para o limite termodinamico.
Isto fica claro se compararmos os resultados para o expo@fitidos com e sem os termos de
correcao, respectivamente:= 0,683+ 0,005 ev = 0,643+ 0,002. Podemos ainda fazer os
ajustes com (4.4) paia.i, = 30, onde, como indica a figura 4.9, encontramos 0 menor valor
central de v para os valores dey, considerados. Esperamos que os resultados dos ajustes
desprezando os menores valored deejam mais proximos do limite termodinamico. Assim
obtemos: v =1,5524+0,014, I/v = 1,552+ 0.012 e I/v = 1,542+ 0,024 para as derivadas
de In{jm[), In(m?) e U, respectivamente. O que nos d4549+ 0,024 ouv = 0,65+0,01,
que ainda esta longe do valor obtido com a equacao (4.9).
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4.3.2 TEMPERATURA CRITICA

Para determinar a temperatura critica, consideramos oartanpento de escala de algumas
grandezas na tabela 4.7. Utilizamos a equacéo (4.5) ou) (@satnos o valov = 0,683 para
0 expoente do comprimento de correlacam e 0,33 para 0 expoente associado ao principal
campo irrelevante. Em ambos o0s casos, variamos o valby,dgara encontrar os melhores
ajustes.

Tabela 4.7: Estimativas de obtidas através de analise de escala de tamanho finito doswval
de Tc(L) para algumas grandezas termodinamicas. A coﬂ@acorresponde aos resultados
dos ajustes feitos comy(L) = T+ aoL_l/", v=0.683eLy,=25. A colunaﬂl) corresponde
aos resultados dos ajustes feitos clyk) = Tc+agl >V (1+aL~ %), v = 0.683,w = 0.33

e Lmin = 20.

Grandeza| x2/ng 70 X2/ng TV

c 4,4%x10°% 59655+0,0026|2,5x10° 5,890+0,072
X 4,2x10°% 59646+0,0025|4,1x10°% 5,9642+0,0077
dis 4,1x10°6 59637+0,0025|3,8x 106 5 9597+0,0074
% 3,9x10°% 59649+0,0025|3,6x10°° 59630+0,0077
SeIn(|m|) | 4,3x 1078 5,9640-£0,0024( 4,1x 108 5,9602+0,0072
%{? 3,9x 106 59652+0,0026| 3,6 x 106 5,9620+0,0080
SIn(m?) | 4,6x 1078 50639+ 0,0024| 4,4 x 1076 5,9600+0,0072

Na tabela 4.7, encontramos as estimativaddebtidas para algumas grandezas despre-
zando e considerando correcfes de escala, respectivarffé??te 'Fc(l). A principio, os re-
sultados com e sem o termo de corre¢cdo parecem concordarsgntientro das respectivas
precisbes. Notamos qlfe(l) tende a valores centrais um pouco menoresfa@ee notamos
também que os ajustes em geral séo levemente melhoreseramsid o termo de corregéo, ba-
seado nos valores dé/ngl. A excecdo é o valor dﬁ(l) encontrado a partir do calor especifico.
Mesmo que este valor concorde com as demais estimativa® dkensua barra de erro (que €
a maior), este foi o pior ajuste dentre as grandezas coasiaer conp(z/ng| uma ordem de
grandeza maior do que os demais. O valor central desta éistintembém esta muito abaixo
das demais estimativas, ficando fora do alcance de suas barearo.

Esta dificuldade para ajustar o comportamento de escaldataespecifico com apenas um
expoente de correcdo de escala pode indicar que, pelo mares palor especifico, devemos
considerar outros termos de corre¢do proporcion&is®y comi > 1. O fato de, apenas para
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c, termos um ajuste muito melhor sem o termo de corre¢des doaueste termo indica que,
talvez os outros expoentes que deveriamos acrescentaliseané caso do calor especifico,
tenham amplitudes tais que se tornem mais importantes do gMpoentav = w; associado

ao principal campo irrelevante.

Como nédo temos resolucao estatistica suficiente para antasmais termos de correcao,
decidimos excluir o calor especifico desta anélise e coragidpenas 0s ajustes com correcao de
escala feitos para demais grandezas. Assim, obtemos retgeate/a final da temperatura cri-
tica: To = 5,9615+0,0017, ouK; = 0,167743+0,000048. Utilizando o valad = 14, 16 meV
encontrado na se¢do 4.2.2, obterps (978 5+ 0, 3) K. Este valor ndo concorda com a previ-
séo de campo medids = 891K (PADUANI; BRANCO, 2008), ou com o valor experimental,
Tc = (908+2) K (POTTKER et al., 2004). Talvez isto se deva ao fato de os esldeag e
a1 em (1.17), relativos a dependéncia das interacdes de tavadigactese-Rue Ru-Rucom
a concentracdo de ruténio, terem sido obtidos numa abarddgecampo médio e, apesar de
ajustarem bem os valores experimentai3 &) nesta aproximacao, ndo sejam adequados para
modelarmos estas lig&®; xRy no contexto de simula¢cdes de Monte Carlo.

Podemos notar que o valor dgobtido com as simulagdes é maior que o valor de campo
médio, 0 que pode parecer estranho a primeira vista. Poeggrapararmos os valores de
Te= ksTc/J para as diferentes aproximacdes, obtemos:

(ke To/dJom _ (To/d)em _ 1 595> 1 g,

(kaTe/I)mc  (Te/I)mc
onde o indiceMC se refere aos valores de Monte Carlare aos valores de campo meédio
(PADUANI; BRANCO, 2008). A temperatura critica adimensabde Monte Carlo é entao
muito préxima do valor de campo médio.

4.3.3 EXPOENTESt, BEYy

Analogamente ao procedimento descrito na se¢ao 4.3.3nde&nos o expoentganali-
sando o comportamento de escala dos valores maximos d@shsicade, Xmax, € dos valores
da susceptibilidade calculados na temperatura crifi€®,). Realizamos ajustes com a equa-
¢éo (4.7), com os valoras= 0,683 ew = 0,33. A figura 4.11 mostra nossos melhores ajustes,
onde obtivemos os valores330+ 0,018 com a analise dgnax € 1290+ 0,042 comy (Te).
Ambos os valores concordam, dentro de suas precisoes, cstimatva de Monte Carlo para
0 modelo de Ising com diluicdo de sitiog= 1,342+ 0,010 (BALLESTEROS et al., 1998).
Concordam também com o valor obtido para o modelo de IsiigHASENBUSCH et al.,
2007a):y = 1,33944+ 0,0072, obtido a partir d& = 0,682+ 0,003 en = 0,036+ 0,002 e
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usando a igualdade de Fisher (Tabela 1.2). Na tabela 4&sagamos mais comparacdes en-
tre nossos resultados para os expoentes criticos destdonmdgpoentes criticos de outros
modelos reportados na literatura.

Para o expoentg, analisamos o comportamento de escala da magnetizac@dadalao
ponto onde sua derivada é maxima. Usamos a equacao (4.6)scasoeesy = 0,683 ew =
0,33 e encontramos o melhor ajuste cofy, = 20. Na figura 4.12, podemos ver o ajuste para o
qual obtivemos o valor3 = 0,387+ 0,028, que esta de acordo, dentro das barras de erro, com
B = 0,3546+0,0028, reportado por Ballesteros et al. (1998). Podemos obtea estimativa
para o expoente da magnetizacdo combinando os valoresedeatravés das igualdades de
Rushbrooke e Josephson (tabela 1.2), o que noB éafvd — y)/2 = 0,359+ 0,016, que esté
mais proximo dos valores apresentados na tabela 4.8.

Podemos esperar dificuldades para determinar o valor deept@o de forma indepen-
dente. Da mesma forma que encontramos dificuldades pananitede a temperatura critica
através do comportamento de escal&,deodemos prever que sera necessario considerar mais
termos devidos aos campos irrelevantes na equacgéo (3d&)gpe possamos estimar corre-
tamente o expoente do calor especifico. Além disso, se usaamossa estimativa dee a
igualdade de Josephson (Tabela 1.2), obternos: 2 — vd = —0,049+ 0,015, que é consis-
tente com o critério de Harris (CARDY, 1996) e concorda amrs —0,051+ 0,016 obtido
por Ballesteros et al. (1998)a@ = —0,049+ 0,009 por Calabrese et al. (2003), ambos para
o modelo de Ising com diluicdo aleatéria de sitios. Estervadgativo e pequeno em maédulo
para o expoente depode tornar a analise do comportamento de escala do cakxiisp bem
dificil, pois, podemos ver pela figura 4.13 qué crescente cor, mas comar € negativo nao
ha divergéncia, entdo o calor especifico deve tender a umfirato no limite termodinamico.
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Figura 4.11: Graficos em escala log-logxdex e x (Tc) em funcdo dé. As linhas cheias séo os
ajustes feitos cony = agL¥/V (14 a;L~%), considerande = 0,683 ew = 0,33 para encontrar
y. Ambos os ajustes foram feitos cdm,, = 15. As linhas pontilhadas sao a extrapolagao

destes ajustes paka< 15.

<|m|>

o <Im(T(L)P>

L

100

Figura 4.12: Gréfico em escala log-log dos valoreg|d#) calculados na temperatura onde
a derivada deé|m|) em relacéo & é maxima. A linha cheia corresponde ao ajuste feito com
(Jm[) = mpL=B/V (14 myL~%), usandos = 0,683 ew = 0,33. O ajuste foi feito corhy, = 20

e nos da = 0,387+ 0,028. A linha pontilhada é a extrapolacdo deste ajustelpara0.
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Figura 4.13: Grafico dos valores maximos do calor especitica yarios valores de. O inset
€ 0 mesmo grafico em escala log-log. As linhas tracejadasregrara auxiliar na visualizagéo.

Os ajustes feitos com os pontos da figura 4.13, usando (4.@).8upara quaisquétyn
considerados nos déao valores positivosideAjustes incluindo o termo devido a um segundo
campo irrelevante, porporcionala®2, comL,,;, > 10, nos dao valores centrais negativos para
o para todos os valores de no intervalo 03 < w, < 1,0, entretanto os erros estatisticos sao
maiores do que 200%. Sem a possibilidade de obter um valéideehparaa através destes
ajustes, mantemos como final a nossa estimativa—0,049+ 0,015, obtida com hiperescala.
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Tabela 4.8: Comparacéo entre as estimativas para os egpaenB, y e v obtidas neste e

em outros trabalhosA, B, C e D correspondem respectivamente a resultados de simulacoes
de Monte Carlo obtidos por Ballesteros et al. (1998) e Cakxbet al. (2003) para 0 mo-
delo de Ising com diluicdo de sitios, Hasenbusch et al. @0p&@ra os modelos de Ising com
diluicdo e Hasenbusch et al. (2007a) para o modelo de tsihgE corresponde aos resulta-
dos de experimentos de espalhamento de neutrons, big@&ficia e Mossbauer usando ligas
Fei_xZnF (BELANGER, 2000).

a B y v
Este trabalho —0,049+ 0,015 Q0359+0,016 1330+0,018 (0683+0,005
A —0,051+0,016 Q3546+0,0028 1342+0,010 Q6837+0,0053
B —0,049+0,009 Q3535+0,0017 1342+0,006 Q683+0,003
C —0,049+0,006 Q354+0,001 1341+0,004 Q683+0,002
D —0,046+0,006 Q329+0,002 1339+0,007 Q682+0,002
E -0,10+0,02 0350+0,009 131+0,03 0,69+0,01
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CONCLUSAO E PERSPECTIVAS

Neste trabalho utilizamos simulacbes de Monte Carlo patalasas propriedades mag-
néticas e o comportamento critico do modelo proposto, érde uma abordagem de campo
médio, por Paduani e Branco (2008) para ligas bin&&sxRu . Nosso estudo ficou restrito
as concentracdes de ruténie= 0% ex = 6%. Empregamos métodos de repesagem e ana-
lise de escala de tamanho finito considerando termos degéorde escala para a obtencéo da
temperatura critica e comportamento critico do modelo.

No caso purox = 0%, os valores que obtivemos para 0s expoentes criticos esté@x-
celente acordo com a literatura, como pode ser visto naaab®l No caso desordenado, com
X = 6%, mostramos que 0s expoentes criticos sdo consistemes ctasse de universalidade
da linha de transicéo para-ferro dos modelos de Ising cancdo aletoria de sitios ou ligacdes
ou do modelo de Ising-J.

A temperatura critica que encontramos para 0% concorda muito bem com o valor de
expansao em séries para altas temperaturas obtido poaBu@rmi (2000). Para= 6%, ob-
tivemosT, = 5,9615+0,0017, que correspondela= (978 5+ 0, 3) K, que ndo concorda com
a previsdo de campo médi; = 891K (PADUANI; BRANCO, 2008) ou com o valor experi-
mental: To = (908+ 2) K (POTTKER et al., 2004). Isto é um indicio de que os parametoos
modelo, que foram determinados através de um procedimergjuste de dados experimentais
em uma abordagem de campo médio (PADUANI; BRANCO, 2008),s@oadequados para
modelar esta ligke; yRu, em uma abordagem fora de campo médio. Para propor um modelo
que aproxime os resultados de simula¢des aos resultadesregptais, devemos procurar ou-
tras formas de determinar a dependéncia das integraisadedas ligacdeBe-Rue Ru-Rucom
a concentracdo de ruténio. Uma possibilidade seria umaadpem de grupo de renormalizacao
de campo médio.

Como perspectivas futuras para este trabalho, devemomteras simulacdes para outras
concentracdes de ruténio, come- 2%, X = 4% ex = 8%, para verificar se obtemos expoen-
tes criticos independentes da concentracdo e comparanpsrgguras criticas com os valores
experimentais para que possamos estimar uma possivet@onpara os valores dos parame-
tros, ag e a1, obtidos em campo médio. Pretendemos também realizarasjoes para redes
maiores e verificar se aumentamos a precisao das estimabisa&xpoentes criticos.
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APENDICE A - PRINCIPIO DE EXCLUSAO E INTERACAO DE TROCA

Consideremos dois &tomo® | cuja distancia permanega aproximadamente constante e
seja suficientemente pequena para que haja uma interséagéesprezivel entre as funcdes de
onda dos elétrons de cada atomo. Atomos em uma rede crstalistituem um bom exemplo
desta situacdo. O momento de dipolo magnético dos atomosdodms spins dos elétrons de
valéncia. Consideremos ainda apenas um elétron de val@mcé&omo e tentemos entender a
interacdo entre eles. Seja um elétron do &toowoon posicad; e seja um elétron do atoma@om
posicad’; em relagcdo a um sistema de coordenadas fixo em relacéo aasaios. As fungdes
de onda dos elétrons isolados séo respectivamgyi®) e @p(7j), onden e 6 representam
conjuntos de niumeros quanticos associados aos possitaale®srbitais dos elétrons em seus
respectivos &tomos. A funcdo de onda do sistema formade gels elétrons é

0= B () 1) % 3y (7) go(7)]. (A1)
onde, devido ao principio de excluséo, o sinal positivo @yatieo depende da fungcéo de onda
de spiny. Se a funcao espacigifor simétrica, a funcao de onda de spirsera anti-simeétrica
e vice-versa, de forma a termos uma funcgéo resultante (fragh) anti-simétrica. O sinal
positivo corresponde entdo ao singleto

X= \%[xbxé — Xixil (A2)
e o sinal negativo corresponde ao tripleto
Xixd
X =1 Jhdxd+xixl - (A-3)
XaX4
onde o indicai corresponde ao estado de spin para cirdaerresponde ao spin para baixo.

Considerando apenas a energia potencial devida a intecagfmmbiana, o hamiltoniano
do sistema pode ser escrito na forma:

- |

A_fqbh.pi, € 1 Ad
T aner T (A4)



APENDICE A - PRINCIPIO DE EXCLUSAO E INTERACAO DE TROCA 72

ondeH () é a parte do hamiltoniano do elétrbilmdependente do elétrgn Podemos considerar
&

4rreg |r
variacdo da energia causada poem relacdo ao hamiltoniano nao-perturbéige= H +H ).

Em primeira ordem obtemos (GASIOROWICZ, 2003)

que a interagdo entre os elétrares j, dada polJ = ak € uma perturbagao e obter a

:/dsridsrjcv*UcO:

24neo Vde} i, |%(m) r'f?ﬂz
2

+/d3r d3r,m7<|ﬁ) ?f| i)|

i/d3 rd’, ¢ (Ti) 4"6|(;J)€‘?j(|ﬁ)<09(ﬂ)

3 .3 (pn(?l)(pe(ﬁ)%(?i)%(?i)
i/d rd3r T ]

(A.5)

A energia potencial coulombiana apresenta uma simetriaveesiao do tip® (1;,7j) =V (7},Ti);
logo, podemos ver que as duas primeiras integrais de (Acbpsais, da mesma forma que as
duas ultimas integrais. Temos entao

_ @ 3 43 o (1) @ (T)) 3. 43 <Pnﬁ¢e(ﬁ)%(f’j>¢e(ﬁ)
E(l)_FEO{/drd T or i/d rir Ty . (A®)

O primeiro termo de (A.6) corresponde & interagdo muatua delétron com um potencial
efetivo gerado por uma nuvem eletrénica que correspondegadude onda do outro elétron.
Ja o segundo termo € a interacdo de troca e ndo tem analogicajd&da se deve ao principio
de excluséo e a interagédo coulombiana.

Podemos ainda escrever (A.6) como:

onde o sinal na frente da integdilg sera positivo se a fungédo de onda de spin for singleto e
negativo se for tripleto. Entdo, apesar da energia potecaidombiana ndo depender direta-
mente do spin, o resultado final depende indiretamente. Agias do singleto e tripleto sédo
respectivamente

EEl) =Kne — Jne- (A.9)

Para explicitar a dependéncia Hg) com os spins consideramos o0 seguinte: seja@rs
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os spins dos elétrorie j respectivamente de forma qBe=§ + Sj € o spin total do sistema e
temos o operadd® dado por

F=5+5+255, (A.10)
que, aplicado a funcéo de onda de spjmos da
3

h2S(S+1) = Eﬁz+2§ 5. (A.11)

Podemos ainda definir dois vetores unitad@e d; que tém dire¢éo e sentido iguais; & S;
respectivamente. Assim obtemos:

1 1 (tripleto
E5i.a,-:5(s+1)—g’:{+§ (.p ) : (A.12)
—5  (singleto)
ou ainda:
1 1 (tripleto
~(1+6i-6j) = 1 .p ) (A.13)
2 —1 (singleto)
Agora podemos escrever (A.7) como
1 -
E(l):Kn9—§(1+ai-aj)Jn9 (A.14)

e podemos ver claramente que a diferenca entre as energsgseatna com spins paralelos ou
anti-paralelos é proporcionald- dj e pode ser escrita como

AE(0) = —J - 6, (A.15)

ondeJ é uma constante (para cada par de atomos considerado) cereddega interacéo de

troca entre os elétrons de valéncia dos atomos em questao.

Foi originalmente apontado por Heisenberg que as intesagédroca proporcionam um
mecanismo através do qual efeitos dependentes de spimpadsa magnitudes comparaveis
a efeitos eletrostéticos independentes de spin (GASIORIANV2003) e € gragas a estas in-
teracdes de troca que é possivel explicar efeitos mageéiltservados em altas temperaturas
(temperatura ambiente), como o ferromagnetismo e ardifezgnetismo de certos materiais.

O hamiltoniano de Heisenberg sem campo externo é
H =—1 Z G - 0y, (A.16)
(i,3)
onded; = (0*,0Y,0%) e 0sc*,0Y e 0” sdo as matrizes de Pauli. Se considerarmos uma aniso-

tropia uniaxial na direcéo do eix@,dal que as componentg® y do operadoB; sejam nulas,
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o Hamiltoniano (A.16) pode ser reescrito na forma

H =-3% ofo} (A.17)
{.1)

e 0 modelo de Heisenberg recai no modelo de Ising se restringios valores de” a+1.
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APENDICE B - DERIVADAS TERMODINAMICAS

Estimativas do valor de alguns expoentes criticos, bem aamemperatura critica podem
ser obtidas através de uma analise de escala de tamanhdffimitssize scalingde algumas
derivadas termodinamicas como por exemplo a derivada dalemte de quarta ordem da mag-
netizacao (cumulante de Binder) ou a derivada do logaritanmédia de qualquer poténcia da
magnetizacdo (FERRENBERG; LANDAU, 1991). Para computarabsres destas derivadas e
de seus maximos, consideremos um sistema de spins de Isimyaapresentado no capitulo
1. Sabemos que o valor médio de um observé@M&tado por (1.24) e, naturalmente, a derivada
desta média em relacdo a constante de acoplarkeéto

dQk  d [T Qe" "
- z{o_}efKE

dK ~ dK ]:<E>K<Q>K_<EQ>K~ (B.1)

Usando (B.1), podemos calcular derivadas da média de patéte magnetizacdo:

d(m)

S = (B) (M) — (En), ®2)

derivadas logaritmicas da média de poténcias da magrébizag

d 1 d{n)

(En)
aK In{m") =

K ) &

e até mesmo derivadas de grandezas mais complexas como antende Binder:

Y L
dK = dK 3(m2)2
1/ 1 d(mYy  2(mf)yd(nP)
__§(<mZ)2 dK (M3 dK )
1 <<E><m“> n (Ent) 2<m4><EmZ>)

S\ (M2 T (m)z (mP)3

(B.4)
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