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1. INTRODUGAO

Uma das éareas de grande interesse para a fisica € a de matéria
condensada, que procura compreender a natureza dos diferentes estados da
matéria. A partir desta area, novas tecnologias sdo desenvolvidas e aprimoradas,
como por exemplo os dispositivos de armazenamento (CALLISTER, 2002). Do
ponto de vista tedrico, a termodindmica e a mecanica estatistica tém sido
utilizadas, dentro da matéria condensada, de diversos materiais. Em particular, a
matéria condensada trata também de comportamentos magnéticos. Tais
comportamentos podem ser analisados por meio de equagdes de estado, que
fazem relagao das principais grandezas macroscopicas do sistema. Para sistemas
magnéticos, estas grandezas sdo a magnetizagao e a temperatura.

A compreensao de sistemas magnéticos do ponto de vista tedrico é
realizada a partir de modelagem. Nesse sentido, o modelo Blume-Capel com
aproximacdo de campo-médio, resolvido dentro da mecanica estatistica.
Essencialmente, este € um modelo de spin-1 o qual € adicionado um campo
anisotropico (BUTERA, 2018), que favorece estados nao interagentes. Portanto, o
modelo permite a compreensdo do comportamento da magnetizacdo (m) em
funcdo da temperatura (T) na presenca de sitios com estados interagentes e néo
interagentes. Nesse sentido, o objetivo do presente trabalho consiste de uma
revisdao do modelo mencionado, focando atencdo no calculo numérico das
quantidades fisicas, magnetizagdo e energia livre obtidas a partir das técnicas
analiticas.

2. METODOLOGIA

O modelo Blume-Capel trata de um modelo de spin-1 do tipo Ising com
interagbes de longo alcance entre pares de sitios. Neste modelo os sitios
interagem mediante a uma variavel de interacdo J. O diferencial do modelo
Blume-Capel é a presenga de um campo de cristal (D) que atua sobre todos os
sitios magnéticos, favorecendo os estados magnéticos.

Assim, o0 modelo Blume-Capel apresenta o seguinte Hamiltoniano

2
— H/T = 553ss —JDEs , (1)
Lj i

0s spins podem assumir os valores S =+ 1,0. J é a interagao ferromagnética e D
o campo cristalino. A funcao de particao sera dada por

Z = Trep(-(3 )" - BDY. s'+ BhES). (2)
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Para linearizar o termo quadratico empregaremos a transformacdo de
Hubbard-Stratonovich

2

exp(—;—) = 1/%_1 dmexp(— Nam’/2 + +[Namx), (3)

fazemosa = Bjex =3 Si/N. Obtendo
Z =JBN [ Eexp(— NEm® — in[1 + 2¢ P coshBUm + W),  (4)

Esta integral pode entdo ser resolvida pelo método de ponto de sela, no limite
termodinamico onde N — co. Para calculos numéricos adiante diremos que
B=1/T,J=1eh = 0.Porfim, obtemos a energia livre do sistema

2 —BD
F =— %m +%ln[1 +2¢° cosh(Bm)]. (5)
Para encontrar o parametro de ordem utilizamos o campo auxiliar m, usado na
linearizagdo, e fazemos com que este minimize a energia livre. Basta aplicar o
método de ponto de sela na energia livre em relagédo ao campo m.

m = B7Dsenh[§m . (6)
e’ +coshpm

Esta equacdo transcendental é chamada de pardmetro de ordem da
magnetizagcéo e sera usada para o calculo numérico da magnetizagéo do sistema.

Com a energia livre e magnetizagcdo do sistema é possivel calcular o
comportamento da energia livre em fungado do parametro de ordem. Observamos
na figura abaixo que o minimo da energia livre esta localizado em m # 0 quando
T<T.eemm=0seT >T (NISHIMORI, 2001).

F(m)
=T,

T<T,

Figura 1: Energia livre em fungdo do parametro de ordem (NISHIMORI, 2001).

Para obter os resultados referentes a magnetizagao (paradmetro de ordem)
do sistema, tomamos o campo de cristal D = 0, e faremos uso do método de
iteracao para diferentes valores de T.
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Observamos a partir disso a temperatura em que m passa a valer zero, esta
temperatura, chamada temperatura critica, sera usada para calcular diferentes
estados de energia livre do sistema, um acima de TC e outro abaixo.

3. RESULTADOS E DISCUSSAO

Nessa secdo, a partir de um algoritmo implementado em FORTRAN, o
calculo numérico das grandezas parametro de ordem e energia livre é realizado.
Compararemos qualitativamente entdo o calculo numérico destas equagdes com
a solugao encontrada e apresentada na Figura 1.

Usando o método proposto temos os resultados sobre a magnetizagao
representados na figura 2. A partir deste grafico € possivel analisar a relagéo
entre magnetizacao e temperatura.
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Figura 2: Grafico do calculo computacional da magnetizacdo usando a equagéo 6.

Vemos que conforme a temperatura T aumenta, a magnetizacdo m decai,
encontramos entao a temperatura critica, que vale T = 0, 67. Quando alcangada,
a magnetizagdo passa a ser zero. Esta temperatura critica indica o ponto onde
ocorre uma transicao de fase.

Na figura 3, mostramos o célculo numérico da energia livre em fungao do
parametro de ordem para uma temperatura acima da temperatura critica, e outra
abaixo desta temperatura.
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Figura 3: Grafico do calculo computacional da energia livre em fungao do
parametro de ordem para D/J=0.
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Analiticamente, como mostra a figura 1, vemos que para uma temperatura
acima da temperatura critica, neste caso T/AJ = 0.8, a energia livre apresenta
apenas um minimo em m=0. E para uma temperatura abaixo da temperatura

critica, T/J = 0.6, a energia livre apresenta dois minimos (um m>0,
correspondente ao valor de m em T/J=0,6 da figura 2 e outro m<0), como mostra
a figura 3.

4. CONCLUSOES

Neste trabalho, o valor de minimo do m que satisfaz a condicao ponto de
sela, necessaria para resolugdo da integral na Eq. (3), € obtido de duas formas
distintas: i) a partir do comportamento da energia livre, ii) e a partir da equagao do
parametro de ordem advindo da condicdo de extremizacdo da energia. A partir
dos resultados apresentados, observa-se que o valor de m obtido no
comportamento da energia livre é idéntico aquele visto no comportamento da
magnetizacdo para a temperatura selecionada, indicando que os resultados
estdo em concordancia. Como possibilidade de trabalho futuro, resultados
referentes a energia livre e magnetizagdo do sistema na presengca de um campo
anisotropico D>0 para o modelo Blume-Capel seréo calculados.
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