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RESUMO

SILVA, M. B. Efeito de campos magnéticos aleatérios na rede de Ising triangular frus-
trada. 2024. 104p. Dissertacdo (Mestrado em Fisica) - Programa de P6s-Graduacao em Fisica,
Universidade Federal de Pelotas, Pelotas, 2024.

Esta dissertacdo tem como objetivo investigar o fendmeno de platds na magnetizacdo no modelo
de Ising antiferromagnético em redes triangulares bidimensionais, com énfase no efeito com-
binado de campos magnéticos aleatdrios e uniformes. Enquanto o modelo de Ising sob campo
magnético uniforme ja prevé a existéncia de um plat6 na curva de magnetizacio, estendemos a
andlise para considerar os possiveis efeitos de campos magnéticos aleatérios que mimetizam
efeitos de impurezas que atuam localmente nos sitios da rede. A questdo central que orienta este
estudo é: até que ponto a aleatoriedade de campos magnéticos locais pode induzir a emergéncia
de novos platds, modificar os j4 existentes ou, inversamente, suprimir a formacao desses platos?
Para responder a essa pergunta, adotamos uma metodologia baseada na enumeracao exata da
func¢do de particdo para clusters de diferentes tamanhos de rede (3, 6, 9 e 15 sitios) e na apro-
ximacgdo de campo médio com clusters. Os campos magnéticos aleatérios foram modelados
utilizando duas distribui¢des de probabilidade discretas e simétricas: a bimodal e a trimodal,
escolhidas por sua simplicidade e viabilidade analitica. Analisamos as propriedades magnéticas
fundamentais, tais como magnetizacdo, susceptibilidade magnética e entropia magnética, sob
a influéncia simultanea dos campos magnéticos aleatérios e do campo magnético uniforme.
Os resultados indicam que a desordem introduzida pelos campos magnéticos aleatdrios pode,
de fato, contribuir para o surgimento de platds adicionais na magnetizacao, fragmentando os
platds ja existentes. Observamos que o nimero e a posicao desses platdos dependem tanto da
distribuicao de probabilidade dos campos aleatérios quanto de sua intensidade. Além disso,
verificamos que a desordem afeta significativamente as quantidades termodinamicas estudadas,
em particular a entropia magnética, que apresentou maximos locais na regido critica dos platos.
Esses achados sugerem que os campos magnéticos aleatérios podem ser utilizados como um
mecanismo de fragmentacdo de platds na magnetizacdo, trazendo luz a compreensao dos efeitos
combinados de frustracao geométrica e desordem no sistema estudado. Esses resultados sao
promissores para estudos futuros, incluindo extensdes para o efeito magnetocaldrico que, na
regido de campo critico dos platds, exibe maximos locais na entropia magnética, bem como para

sistemas antiferromagnéticos diluidos com fons ndo magnéticos.

Palavras-chave: Modelo de Ising antiferromagnético. Platdés na magnetizacdao. Campos magnéti-

cos aleatdrios. Rede triangular bidimensional.



ABSTRACT

SILVA, M. B. Effect of random magnetic fields on the frustrated triangular Ising lattice.
2024. 104p. Master’s dissertation — Graduate Program in Physics, Federal University of Pelotas,
Pelotas, 2024.

This dissertation aims to investigate the phenomenon of magnetization plateaus in the two-
dimensional triangular lattice antiferromagnetic Ising model, with emphasis on the combined
effect of random and uniform magnetic fields. While the Ising model under a uniform magnetic
field already predicts the existence of a plateau in the magnetization curve, we extend the analysis
to consider the possible effects of random magnetic fields that mimic the effects of impurities
acting locally on the lattice sites. The central question guiding this study is: to what extent can the
randomness of local magnetic fields induce the emergence of new plateaus, modify existing ones,
or, conversely, suppress the formation of these plateaus? To answer this question, we adopted a
methodology based on the exact enumeration of the partition function for clusters of different
lattice sizes (3, 6, 9, and 15 sites) and on the cluster mean-field approximation. The random
magnetic fields were modeled using two discrete and symmetric probability distributions: the
bimodal and the trimodal, chosen for their simplicity and analytical feasibility. We analyzed the
fundamental magnetic properties, such as magnetization, magnetic susceptibility, and magnetic
entropy, under the simultaneous influence of random magnetic fields and a uniform magnetic field.
The results indicate that the disorder introduced by random magnetic fields can indeed contribute
to the emergence of additional plateaus in the magnetization, fragmenting the existing plateaus.
We observed that the number and position of these plateaus depend on both the probability
distribution of the random fields and their intensity. Furthermore, we verified that the disorder
significantly affects the thermodynamic quantities studied, particularly the magnetic entropy,
which exhibited local maxima in the critical region of the plateaus. These findings suggest that
random magnetic fields can be used as a mechanism for plateau fragmentation in magnetization,
shedding light on the understanding of the combined effects of geometric frustration and disorder
in the studied system. These results are promising for future studies, including extensions to the
magnetocaloric effect, which, in the critical field region of the plateaus, exhibits local maxima in

magnetic entropy, as well as for diluted antiferromagnetic systems with non-magnetic ions.

Keywords: Antiferromagnetic Ising model. Magnetization plateaus. Random magnetic fields.

Two-dimensional triangular lattice.



Figural -

Figura2 —

Figura3 —

Figura4 —

Figura5 —

Figura6 —

Figura7 -

Figura8 —

Figura 9

Figura 10 —

Figura 11 —

Figura 12 —

Figura 13 -

Figura 14 —

Figura 15 —

LISTA DE ILUSTRACOES

Representacdo das fases magnéticas da matéria: ferromagnética (esquerda);
paramagnética (centro); antiferromagnética (direita). . . . . .. ... . ..
Esquema de um cluster com geometria triangular e interacoes antiferromag-
néticas entre spins que sdo primeiros vizinhos. . . . . . . ... .. ...
Esquema de um cluster com geometria quadrada e intera¢des antiferromag-
néticas entre spins que sdo primeiros vizinhos. . . . . . . . ... ... ...
Magnetizacio (yp por Fe*™) em funcdo do campo magnético externo (T)
para o material de composi¢do RbFe(MoQy ), de rede triangular antiferro-
magnética. Valor de referéncia: 7'=13 K. . ... ... ... ... ....
Magnetizagcdo em funcdo do campo magnético uniforme para um antiferro-
magneto de rede triangular a luz do modelo de Ising. Grafico (a) rede com
27 sitios. Gréfico (b) rede na extrapolagdo para o limite termodinamico.
Magnetizacio em funcao do campo magnético externo para diferentes valores
X de dilui¢do com {ons ndo magnéticos. O sistema é uma rede triangular
antiferromagnética com 9216 sitios, e resolvido a luz do modelo de Ising via
métodode Monte Carlo. . . . . ... ... ... oL
Miquina térmica: demonstragdo do ciclo termodindmico de refrigeracio
magnética por meio da desmagnetizagcdo adiabatica. . . . . ... ... ...
Estrutura do composto CsCoy g3 Mg, 17Br3, que apresenta uma rede triangular
antiferromagnética com substitui¢do de fons Co por Mg ndo magnéticos. . .
Energia de cada configuracdo de spin da rede triangular com trés sitios a luz
do modelo de Ising com campo magnético uniforme. . . . . . . . . .. ...
Energia das configuracdes de spin em fungdo do campo magnético uniforme
adimensional (h/|J]). . . . . . . .
Magnetizacdo por sitio (m) como fun¢ido do campo uniforme (/) normalizado
pela constante de interag@o (7). O tamanho do sistemaé N =3. . . . . ..
Griéfico da distribuicdo bimodal (gréfico a esquerda) e trimodal (grafico a
direita). . . . . . .. e e e
As redes triangulares estdo organizadas conforme o niimero de sitios com 3,
6,9 e 15 sitios, respectivamente. . . . . . .. ... Lo
Representacao do sistema na aproximagao de campo médio com clusters de
geometria triangular com trés sitios. . . . .. .. ... L L
Magnetizacio (M) em fung¢@o do campo magnético uniforme (h/|J|). Gra-
fico: distribuicdo bimodal (linha vermelha) e a distribui¢cdo trimodal (linha
azul). Valores de referéncia: 7'/|J| = 0,000001, ho/|J| = 0,5¢ |T| = 1.

31

33

36

53



Figura 16 —

Figura 17 —

Figura 18 —

Figura 19 —

Figura 20 —

Figura 21 —

Figura 22 —

Figura 23 —

Magnetizagdo (M) em fungido do campo magnético uniforme (h/|J|) para
auséncia de campos magnéticos aleatérios. Valores de referéncia: 7'/|J| =
0,000001, ho/|T|=0e|T|=1. . . . .. i
Em (a) o grafico m vs h/|J| para cada configuracdo de campos magnéticos
aleatérios. Em (b) o grifico M vs h/|J|. Para ambos os casos, a rede é a
triangular com trés sitios, onde os campos magnéticos aleatérios seguem a
distribui¢ao bimodal. Valores de referéncia: 7'/| 7| = 0,000001, ho/|J| =
0,0e Tl =1. . o
Para um cluster de geometria triangular com trés sitios: (a) grafico da energia
interna (u) em funcdo do campo magnético uniforme (h/|J|) para cada
configuracao de campos magnéticos aleatorios; (b) grafico energia interna ({/)
por sitio e por desordem em fun¢do do campo magnético uniforme (h /|7 ).
A distribuicdo de probabilidades para os campos magnéticos aleatorios € a
bimodal. Valores de referéncia: 7'/|7 | = 0,000001, ho/|J| =0,5¢ |TJ| = 1.
Griéficos da magnetizagdo (M) em fungdo do campo magnético uniforme
(h/|J|) para diferentes intensidades de campos magnéticos aleatérios (hg /|7 |)
que seguem a distribui¢do bimodal na rede triangular antiferromagnética com
trés sitios. Valores de referéncia: 7'/| 7| = 0,000001 e |J|=1. . . . . . ..
Graficos da magnetizagcao (M) em funcdo do campo magnético uniforme
(h/|J|) para diferentes intensidades de campos magnéticos aleatorios (ko /| J|)
que seguem a distribuicdo trimodal na rede triangular antiferromagnética
com trés sitios. Valores de referéncia: 7'/| 7| = 0,000001 e | 7| = 1.
Magnetizag@o por sitio (M), campo magnético uniforme (h/|J|) e intensi-
dade dos campos magnéticos aleatérios (hgy/|J|) para uma rede triangular
antiferromagnética com trés sitios. Vamos considerar uma andlise separada
para (a) distribui¢cdo bimodal e (b) distribuicao trimodal de campos magnéti-
cos aleatdrios. Valores de referéncia: 7'/|7| = 0,000001 e |J|=1. . . . ..

Magnetizagdo (M), campo magnético uniforme (h /|7 |) e temperatura (7'/| T |).

Gréfico: auséncia de campos magnéticos aleatdrios (graficos em linha ponti-
lhada), distribui¢ao bimodal (graficos em vermelho) e distribui¢ao trimodal
(gréaficos em azul) de campos magnéticos aleatdrios. Valor de referéncia:
ho/IT1=05¢€|T|=1.. .
Susceptibilidade magnética (X)) em funcdo do campo magnético uniforme
(h/|J|) para auséncia de campos magnéticos aleatdrios. Valores de referéncia:
ho/|J| = 0,0, T/|J| = 0,1 (linha azul), T'/|J| = 0,2 (linha amarela),
T/|J| = 0,3 (linha verde), /|7 | = 0,5 (linha laranja)e | 7| =1. . .. ..

54

56

58

59

60

61

62



Figura 24 —

Figura 25 —

Figura 26 —

Figura 27 —

Figura 28 —

Figura 29 —

Figura 30 —

Figura 31 —

Susceptibilidade magnética (X') em fungdo do campo magnético uniforme
(h/|J|)- Gréfico: distribuicéo bimodal (acima) e distribui¢do trimodal (abaixo).
Valores de referéncia: hy/|J| = 0,5, T/|J| = 0,1 (linha azul), T'/|J | = 0,2
(linha amarela), 7'/|J | = 0,3 (linha verde), T'//|J| = 0,5 (linha laranja) e
T =10

Entropia magnética (S) em fun¢do do campo magnético uniforme (h/|7|)

para auséncia de campos magnéticos aleatdrios. Valores de referéncia: ho /|7 | =

0,0, T/|J| = 0,1 (linha azul), T'/|J| = 0,2 (linha amarela), 7'/|7| = 0,3
(linha verde), 7'/|J| = 0,5 (linha laranja)e || =1.. . . . . .. ... ...
Entropia magnética (S) em fungido do campo magnético uniforme (h/|J|).
Griéfico: distribui¢do bimodal (acima) e distribui¢cdo trimodal (abaixo). Va-
lores de referéncia: hy/|J| = 0,5, T/|J| = 0,1 (linha azul), T'/|J| = 0,2
(linha amarela), T'/| 7| = 0,3 (linha verde), T'//|J| = 0,5 (linha laranja) e
T =10 o
Magnetizagdes locais (m) em fungéo da temperatura (7'/|J|) para auséncia
de campos magnéticos. As linhas vermelhas, pretas e azuis representam as
magnetizacdes my, my € mg respectivamente. Valor de referéncia: | 7| = 1. .
Magnetizagdes locais (m) em funcdo da temperatura (7'/|J|) com campo
magnético uniforme. As linhas vermelhas, pretas e azuis representam as
magnetizagdes my, my € mg respectivamente. Valor de referéncia: |7 | = 1.
Magnetiza¢des locais (m) em funcgéo da temperatura (7'/|J|) com campos
magnéticos aleatdrios. Grafico: distribui¢ao bimodal (a esquerda) e distribui-
cdo trimodal (a direita). As linhas vermelhas, pretas e azuis representam as
magnetizacdes my, my € mg respectivamente. Valor de referéncia: | 7| = 1. .
Magnetizagdes locais (m) em fun¢do da temperatura (7'/|7|) quando ambos,
o campo magnético uniforme e os campos magnéticos aleatérios, sdo consi-
derados. Gréfico: distribuicdo bimodal (a) e distribuicao trimodal (b). Valor
dereferéncia: || =1. . . . .. .. ..
Magnetizagdo (M) em fungido do campo magnético uniforme (h/|J|) via
aproximagao de campo médico com clusters. Gréfico: (a) auséncia de cam-
pos magnéticos aleatdrios, (b) campos magnéticos aleatdrios que seguem
a distribuicao bimodal e (c) campos magnéticos aleatérios que seguem a
distribuicao trimodal. Valores de referéncia: hy/|J| = 0,5, T/|J| = 0,1 e
Tl =1 o

64

66

67

68

68

69



Figura 32 —

Figura 33 —

Figura 34 —
Figura 35 —
Figura 36 —
Figura 37 —
Figura 38 —
Figura 39 —
Figura 40 —
Figura 41 —
Figura 42 —
Figura 43 —
Figura 44 —
Figura 45 —
Figura 46 —

Figura 47 —

Figura 48 —

Susceptibilidade magnética (X') em fungdo do campo magnético uniforme
(h/|J|) via aproximagdo de campo médico com clusters. Grafico: (a) auséncia
de campos magnéticos aleatdrios, (b) campos magnéticos aleatérios que se-
guem a distribuicao bimodal e (c) campos magnéticos aleatérios que seguem
a distribui¢do trimodal. Valores de referéncia: ho/|J| = 0,0, ho/|T| = 0,5,
T/| T =01e|T|=1. ... 70
Entropia magnética (S) em fun¢ao do campo magnético uniforme (h /|7 )
via aproximacdo de campo médio com clusters. Grafico: (a) auséncia de
campos magnéticos aleatérios, (b) campos magnéticos aleatérios que seguem
a distribuicdo bimodal e (c¢) campos magnéticos aleatérios que seguem a
distribui¢do trimodal. Valores de referéncia: ho/|J| = 0,0, ho/|T| = 0,5,
T/| T =01e|T|=1. ... 71
Fluxograma para o Programa 1 que faz o cdlculo da energia livre e magneti-
zacdo por sitioe pordesordem. . . . . . ... ... L L L 79
Fluxograma da subrotina que armazena as possiveis configuracdes de spins
narede. . . . ... 80
Fluxograma da subrotina que contabiliza todas as intera¢des entre spins na rede 81
Fluxograma da subrotina que armazena os spins vizinhos para rede triangular. 82
Fluxograma da subrotina que armazena os spins vizinhos para rede triangular
comtrés sitios. . . . . . ... 83
Fluxograma da subrotina que armazena os spins vizinhos para rede triangular
comseis Sftios. . . . . ..o L 84
Fluxograma da subrotina que armazena os spins vizinhos para rede triangular
comnove SItios. . . . ... e 85
Fluxograma da subrotina que armazena os spins vizinhos para rede triangular
com quinze Sftios. . . . . . .. L. Lo 86
Fluxograma subrotina para armazenar as possiveis configuracdes de campos
magnéticos aleatorios. . . . . . ... Lo Lo L 87
Fluxograma subrotina para armazenar as possiveis configuracdes de campos
magnéticos aleatdrios para distribuicdo bimodal. . . . . . ... ... ... 88
Fluxograma subrotina para calcular a energia por sitio e por desordem. . . . 89
Fluxograma subrotina para para calcular a energia livre por sitio e por desordem. 90
Fluxograma subrotina para calcular a fun¢do de particdo por desordem. . . . 91
Fluxograma subrotina para calcular a magnetizagdo por sitio e por desordem
de campos magnéticos aleatérios. . . . . . .. ... L. 92
Fluxograma para o Programa 2 que faz o cilculo da entropia magnética por

sitio e por desordem de campos magnéticos aleatrios. . . . . . . . . .. .. 93



Figura 49 — Fluxograma subrotina para calcular a entropia magnética por sitio e por
desordem de campos magnéticos aleatérios via método das diferencas finitas
centradas. . . . . ... 94
Figura 50 — Fluxograma para o Programa 3 que faz o cdlculo da susceptibilidade magné-
tica por sitio e por desordem de campos magnéticos. . . . . . . .. .. ... 95
Figura 51 — Fluxograma subrotina para calcular a susceptibilidade magnética por sitio e
por desordem via método das diferengas finitas centradas. . . . . . . . . .. 96
Figura 52 — Fluxograma do programa para o cdlculo da magnetizacdo por sitio e por

desordem de campos magnéticos aleatérios via aproximagao de campo médio. 97

Figura 53 — Fluxograma da subrotina getSelfConsistency. . . . . . . . .. ... .. ... 98
Figura 54 — Fluxograma da subrotina getEnergy. . . . . . . ... .. ... ... .... 99
Figura 55 — Fluxograma da subrotina getPartitionFunction. . . . . . . . . .. ... ... 100
Figura 56 — Fluxograma da subrotina getMagnetization. . . . . .. ... .. ... ... 101

Figura 57 — Fluxograma do programa para o calculo da susceptibilidade magnética por
sitio e por desordem de campos magnéticos aleatdrios via aproximacao de
campomédio. . . . ... . L. e 102
Figura 58 — Fluxograma do programa para o cdlculo da entropia magnética por sitio e por
desordem de campos magnéticos aleatorios via aproximacao de campo médio. 103
Figura 59 — Fluxograma do programa para o cdlculo da entropia magnética por sitio e por

desordem de campos magnéticos aleatdrios via aproximacao de campo médio. 104



LISTA DE TABELAS

Tabela 1 — Relagdo entre o nimero de sitios e 0 nimero de configuragdes possiveis de
campos magnéticos aleatérios. . . . . . .. ... L.

Tabela 2 — ConfiguragOes de campos magnéticos aleatorios que seguem a distribui¢dao
bimodal para uma rede triangular com trés sitios. . . . . . .. .. ... ..

Tabela 3 — Tabela da média térmica da magnetizagao por sitio de cada uma das configu-

racoes de campos magnéticos aleatdrios que seguem a distribui¢cdo bimodal.



LISTA DE ABREVIATURAS E SIGLAS

FM Ferromagnetismo

PM Paramagnetismo

AF Antiferromagnetismo

DB Distribui¢do bimodal

DT Distribui¢do trimodal

UFPel Universidade Federal de Pelotas

UFMS Universidade Federal do Mato Grosso do Sul

UFSC Universidade Federal de Santa Catarina

CAPES Coordenagio de Aperfeicoamento de Pessoal de Nivel Superior
IFM Instituto de Fisica e Matematica

GTCMC Grupo Teérico-Computacional de Matéria Condensada

FORTRAN Formula Translation



LISTA DE SIMBOLOS

kg Constante de Boltzmann

B Magneton de Bohr

T Temperatura

Te Temperatura de Curie

Tn Temperatura de Néel

h Campo magnético uniforme

of) Varidvel de spin para o i-ésimo sitio da rede

Q; Variavel de campo magnético aleatdrio para o i-€simo sitio da rede

{o:} I-ésima cole¢ao de configuragio de spin

{a;} I-ésima cole¢ao de configuracdo de campos magnéticos aleatdrios

E Energia

J Constante de interacdo de troca entre spins

zZ Funcdo de parti¢ao

m Magnetizacao por nimero de sitios

X Susceptibilidade magnética por niimero de sitios

S Entropia magnética por nimero de sitios

M Magnetizag@o por nimero de sitios e por desordem via campos magnéticos
aleatdrios

X Susceptibilidade magnética por numero de sitios e por desordem via campos

magnéticos aleatorios

) Entropia magnética por niimero de sitios e por desordem via campos mag-

néticos aleatorios
T/|\TJ| Energia térmica pelo médulo da constante de interagdo de troca entre spins

h/|T| Energia Zeeman do campo magnético uniforme pelo médulo da constante

de interacdo de troca entre spins

ho/|J]| Energia Zeeman do campo magnético aleatério pelo médulo da constante

de interacdo de troca entre spins
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1 INTRODUCAO

O avanco no entendimento do magnetismo na matéria tem impulsionado o desenvolvi-
mento de diversas aplicagdes tecnoldgicas como, por exemplo, em méquinas térmicas (GUT-
FLEISCH et al., 2011). Para refrigeracao, existem méaquinas que operam em um ciclo em que a
variag¢do na intensidade de um campo magnético externo € capaz de variar, também, a tempera-
tura (NIRMALA et al., 2015). Isso € possivel a partir de um fendmeno conhecido como efeito
magnetocaldrico (LEE, 2023). Quando um campo magnético € aplicado a um material magneto-
caldrico, os momentos magnéticos dos dtomos se alinham, reduzindo a desordem magnética e
liberando energia térmica, o que aumenta a temperatura do material. Essa energia térmica pode

ser transferida para um reservatorio térmico apropriado, diminuindo a temperatura do material.

A partir disso, ao remover o campo magnético, a desordem magnética aumenta, o material
absorve energia térmica do ambiente e sua temperatura diminui para abaixo do valor inicial. Esse
ciclo permite a transferéncia de calor de um reservatério frio para um quente, possibilitando a
refrigeracdo. Assim, temos a chamada refrigeracdo magnética. Isso € importante para a inddstria,
pois a refrigeracdo magnética poderia melhorar o controle de qualidade dos alimentos (ZHAO
et al., 2024). No ambito doméstico, existem protétipos, como, por exemplo, o desenvolvido
na UFSC para refrigeragdo de uma adega de vinhos (NAKASHIMA et al., 2021). Esta € uma
tecnologia que pode ser empregada no futuro (ZHANG et al., 2021).

Nesse sentido, € possivel afirmar que a busca por materiais capazes de aumentar sua
temperatura sob a aplicagdo de um campo magnético € intensa. Dentre os candidatos promissores,
destacam-se os antiferromagnetos com geometria de rede triangular (ANTONIO et al., 2023).
Esses materiais possuem uma caracteristica particular: a presenca de um platd na magnetizacao.
Os platos na magnetizacdo sdo regides em que a magnetizacao permanece constante apesar do
aumento do campo magnético aplicado, sendo observados para fragdes racionais da magnetizagao
de saturacdo em uma variedade de materiais magnéticos quando expostos a variacao de um
campo magnético externo aplicado. Exatamente no campo magnético critico de transicao para

magnetizacdo de satura¢do que ocorre um efeito magnetocaldrico gigante (STREKA et al., 2015).

Um exemplo de material antiferromagnético com platd na magnetiza¢do é o RbFe(MoOy),
(SMIRNOV et al., 2007). Seu platd ocorre para 1/3 da magnetizagcao de saturacao. O material
possui uma rede triangular antiferromagnética, o que conduz a frustracdo magnética. A frustracao
magnética surge devido a geometria da rede, e caracteriza-se por um cendrio competitivo no
qual as diferentes interacdes entre momentos magnéticos de spin ndo podem ser satisfeitas
simultaneamente (RAMIREZ, 1994). Sua consequéncia € a degenerescéncia da energia do estado
fundamental, a qual os platds na magnetizacdo em antiferromagnetos de geometria de rede
triangular estdo diretamente associados.

Além disso, outro mecanismo que pode influenciar a formagao de platds na magnetizacao
€ a diluicdo. Experimentalmente, Smirnov et al. (2018) demonstraram, através de espectros-

copia de ressonancia de spin eletronico, que a substituicao parcial de rubidio por potdssio no
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composto RbFe(MoQy,), resulta no desaparecimento do platd magnético em 1/3 da magneti-
zagdo. Isso sugere que a desordem local introduzida pela dilui¢ao dos sitios da rede triangular

antiferromagnética afeta significativamente os platds de magnetizacao.

Teoricamente, Soldatov et al. (2019), por meio de simula¢cdes de Monte Carlo, propuseram
que a diluicdo com fons ndo magnéticos pode aumentar o nimero de platds em materiais
antiferromagnéticos com geometria triangular. As simula¢des indicam que, mesmo com uma
diluicdo minima, o sistema originalmente caracterizado por um unico platd de magnetizacdo —
induzido pela frustragdao magnética no sistema puro — pode evoluir para apresentar multiplos
platds. Assim, a diluicdo em antiferromagnetos triangulares pode desempenhar um papel crucial
na fragmentacgdo dos platds de magnetizagdo, como também observado teoricamente por Yao
(2010). Em ultima andlise, a existéncia de multiplos platds na magnetizacdo causados pela

desordem via diluicdo poderia ser explorada, portanto, no contexto do efeito magnetocaldrico.

De fato, qualquer cristal contém impurezas, mesmo que, em certo ponto, minima, sendo
uma caracteristica inevitavel (CAPELLADES et al., 2022). Qual a consequéncia disso? Uma
pequena quantidade de impureza pode influenciar o comportamento das quantidades termodi-
namicas de um material magnético (SCHMIDT et al., 2022). Isto posto, podemos dizer que
para obter uma descri¢ao mais proxima da realidade, um modelo (em nosso caso, o modelo
de Ising) deve ser modificado adequadamente para atender o maior ndmero de varidveis do
problema fisico, quando possivel. Um exemplo ocorre quando consideramos a existéncia de
um campo magnético que varia aleatoriamente de sitio para sitio da rede para modelar alguma
impureza, os chamados campos magnéticos aleatérios (HADJIIAGAPIOU, 2010; MORALIS et
al., 2016). Como mostrou Akram et al. (2023), assim como na diluicdo, os campos magnéticos
aleatdrios poderiam ser interessantes para o desenvolvimento de materiais magnetocaldricos.
Assim, a desordem local € caracterizada por uma distribui¢ao de probabilidade especifica como,
por exemplo, a gaussiana (MAGALHAES et al., 2011).

Propomos, portanto, avaliar a hip6tese de que campos magnéticos aleatérios poderiam
modelar a fragmentagdo de platds magnéticos em antiferromagnetos — a qual, até entdo, tem sido
associada a diluicdo com fons ndo magnéticos. Embora ndo examinemos essa hipdtese em toda a
sua abrangéncia, focaremos nossa andlise na rede triangular antiferromagnética bidimensional
(2D), escolhida devido a sua extensa exploracdo na literatura cientifica. A introdu¢ao de campos
magnéticos aleatérios nos permitird realizar comparacoes significativas com cendrios em que
esses campos estao ausentes, enriquecendo assim a compreensao dos mecanismos subjacentes a

fragmentacao de platds magnéticos.

Dessa forma, podemos demonstrar que a desordem induzida por campos magnéticos
aleatdrios pode, de forma andloga a diluicao com fons ndo magnéticos, fragmentar os platds
na magnetizacdo € essencial para estabelecer uma conexao significativa entre os fenomenos de
frustragdo magnética — decorrentes da geometria da rede — e a desordem introduzida via campos

magnéticos aleatorios.
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Isto posto, a pergunta principal que norteia esta pesquisa €: a desordem introduzida por
campos magnéticos locais aleatdérios pode induzir a emergéncia de novos platds magnéticos,

modificar os platds ja existentes ou, inversamente, suprimir a formacgao desses platos?

Para aprofundar a investigag¢do, formulamos as seguintes perguntas secunddrias:
* Qual o comportamento da magnetizacao?
* Qual o comportamento da susceptibilidade magnética?
* Qual o comportamento da entropia magnética?

O objetivo geral € avaliar a influéncia da desordem via campos magnéticos aleatérios na

rede triangular (2D) antiferromagnética, a luz do modelo de Ising.

Os objetivos especificos sdo:

* Determinar o comportamento da magnetizacdo como fun¢do de campo magnético uni-

forme;

* Determinar o comportamento da magnetizacdo como funcao da intensidade dos campos

magnéticos aleatdrios;
* Determinar o comportamento da magnetizacao como fun¢do da temperatura;

* Determinar o comportamento da susceptibilidade magnética como funcao de campo

magnético uniforme;

* Determinar o comportamento da entropia magnética como fun¢do de campo magnético

uniforme;

Para alcangar os objetivos propostos, a metodologia desta pesquisa focard na investigacao
do sistema magnético descrito pelo modelo de Ising sob a influéncia combinada de campos
magnéticos — tanto aleatdrios quanto uniformes — em uma rede triangular antiferromagnética
bidimensional (2D). Optamos por utilizar campos magnéticos aleatérios com distribuicoes
bimodal e trimodal devido a sua simplicidade. Iremos nos concentrar em possiveis efeitos
que esses campos magnéticos aleatdrios introduzem no sistema. A metodologia, portanto, estd
dividida em duas partes: (1) método da enumeracgdo exata (rede finita) com 3, 6, 9 e 15 sitios;
(2) método da aproximagdo de campo médio com clusters (rede infinita). Ambos os métodos
t&ém como objetivo examinar o comportamento de quantidades termodinamicas fundamentais —
magnetizacdo, susceptibilidade magnética e entropia magnética — sob a influéncia combinada
de campos magnéticos aleatdrios e de um campo magnético uniforme.

Nos capitulos seguintes, a dissertacdo estd estruturada da seguinte forma: o Capitulo 2

apresenta o referencial teérico com os conceitos fundamentais; o Capitulo 3 detalha a metodologia

empregada na pesquisa; no Capitulo 4, sdo apresentados e discutidos os resultados obtidos; o
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Capitulo 5 traz as consideracdes finais, resumindo as principais descobertas desta pesquisa. Por
fim, o Apéndice A organiza os fluxogramas dos algoritmos desenvolvidos em FORTRAN 95

para o célculo das quantidades termodindmicas de interesse.
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2 REFERENCIAL TEORICO

2.1 Fases magnéticas da matéria

Nesta se¢do, discutiremos como 0 momento magnético de spin se configura como a
grandeza fundamental para a compreensao dos fendmenos magnéticos na matéria (CALLISTER,
2007). O spin € um momento angular intrinseco associado as particulas subatdomicas, tais como
elétrons, prétons e néutrons (SAKURALI et al., 2017). Em particular, no caso dos elétrons, a
orientacdo de seu spin desempenha um papel central na determinacdo das propriedades magnéti-
cas dos materiais. Assim, os materiais exibem propriedades magnéticas quando os spins dos
elétrons em seus dtomos (ou moléculas) nao se cancelam mutuamente — situagdo que ocorre em

materiais com elétrons desemparelhados em orbitais atdbmicos (ou moleculares).

Isto posto, um exemplo € o dtomo de ferro (Fe) que possui quatro elétrons com spins
desemparelhados (ATKINS et al., 2018). Essa é uma caracteristica necessdria, mas nao suficiente
para que um material seja considerado magnético, e dizemos, entdo, que um material € consi-
derado magnético devido a orientacdo coletiva de seus spins desemparelhados (BLUNDELL,
2001). Essa orientacdo do spin ocorre via interagdes spin-spin (ou interacdes entre spins) de
elétrons de 4&tomos vizinhos (ou moléculas vizinhas), como visto, por exemplo, na Figura 1.

Figura 1 — Representacdo das fases magnéticas da matéria: ferromagnética (esquerda); paramagnética (centro);
antiferromagnética (direita).

Ferromagnetismo Paramagnetismo  Antiferromagnetismo

Q000 QP00 QOO
Q000 GOV VOV
Q000 880@ 0008

Fonte: adaptado de Blundell (2001).

Podemos compreender as interacdes entre spins descritas acima como:

Fase ferromagnética: orientacao paralela entre os spins de &tomos vizinhos mais proximos

(ou moléculas vizinhas);

* Fase paramagnética: orientacao aleatdria entre os spins de 4tomos vizinhos mais préximos

(ou moléculas vizinhas);

Fase antiferromagnética: orientacdo antiparalela entre os spins de dtomos vizinhos mais

préximos (ou moléculas vizinhas);

A orientagdo dos spins, conforme Kittel (2004), pode ser perturbada via interagdo Zeeman,
isto €, o material estd sob a influéncia de um campo magnético externo, bem como pela variagao
da temperatura. Ao analisar um material sob variacdo de um campo magnético ou temperatura,
podemos observar assinaturas graficas em quantidades termodindmicas como, por exemplo, na
magnetizacdo e susceptibilidade magnética (BLUNDELL, 2001).
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2.2 O que é a frustracao magnética?

Nesta secdo, apresentamos o fendmeno da frustracdo magnética que é muito importante no
magnetismo na matéria (JURCISINOVA et al., 2024). Em sistemas magnéticos, a saber, 0s spins
procuram se alinhar em uma configuracdo que minimiza a energia total do sistema (NISHIMORI,
2001). No entanto, em certos casos, hd uma competi¢ao nas interagdes magnéticas, que impede
o sistema de encontrar uma configuracdo Unica de menor energia. Esse tipo de competicao € o

que chamamos de frustracdo magnética.

A competicdo entre spins em um cristal magnético pode ocorrer, por exemplo, devido
a geometria de sua rede. Isso fica claro no exemplo da Figura 2 de um material (em geral, um
cristal) com geometria de rede triangular de um antiferromagneto. Ao considerar as interacoes
antiferromagnéticas, cada spin tem uma tendéncia energética a se alinhar de forma antiparalela
com seus vizinhos mais préximos, mas a geometria da rede impede que todas essas interacdes
sejam satisfeitas simultaneamente. Isso faz com que exista uma variedade de configuracdes de
spin para o estado fundamental.

Figura 2 — Esquema de um cluster com geometria triangular e interagdes antiferromagnéticas entre spins que sdo
primeiros vizinhos.

?

Fonte: elaborado pelo autor (2024).

Pode-se ver na Figura 3 que a rede quadrada, porém, permite uma solu¢cdo mais simples
para o problema de alinhamento de spins em um cristal. Isso porque, em uma rede quadrada,
os spins sempre podem se alinhar de maneira antiparalela com todos os seus vizinhos mais
proximos, o que faz com que exista um estado fundamental tinico, onde a energia do sistema é
minimizada.

Figura 3 — Esquema de um cluster com geometria quadrada e interagdes antiferromagnéticas entre spins que sdo
primeiros vizinhos.

Fonte: elaborado pelo autor (2024).

O ponto central é que a frustracdo magnética via geometria da rede provoca a degene-

rescéncia do estado fundamental. A implicagcdo disso € que cristais antiferromagnéticos com
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rede de geometria triangular podem apresentar um comportamento magnético exético quando

expostos a um campo magnético externo aplicado.
2.3 O que sao platos na magnetizacao?

Um platd na magnetizacdo ocorre quando, ao aumentar a intensidade de um campo mag-
nético externo aplicado a um material, a magnetizacdao permanece constante (LACROIX et al.,
2011). Os platds na magnetizacdo sdo associados, muitas vezes, a materiais com frustracdo mag-
nética (SHANGGUAN et al., 2023). Um exemplo € o cristal antiferromagnético RbFe(MoO,)-
de rede triangular (SMIRNOV et al., 2007). A frustracdo magnética nesse material surge devido
a geometria da sua rede. Se exposto a um campo magnético externo, o cristal apresenta um
platdé em 1/3 da magnetizacao de saturacdo (M), como mostrado na Figura 4, que ilustra a
magnetizacdo em fun¢do do campo magnético externo. Nesse caso, a magnetizacao atinge a

saturacdo proxima de 5y por Fe™®, onde 115 é 0 magneton de Bohr.

Figura4 — Magnetizacdo (up por Fe3*)em fun¢do do campo magnético externo (T) para o material de composicao
RbFe(MoO,), de rede triangular antiferromagnética. Valor de referéncia: T = 1,3 K.

Magnetizacdo (up por Fe’™)

RbFe(MoO4 ) 2
T=13K
0 |
| | | | | | |
0 4 8 12 16 20 24

Campo magnético externo (T)

Fonte: adaptado de Smirnov et al. (2007).

A pesquisa de Honecker (1999) mostrou no gréfico (a) da Figura 5 a obteng¢do tedrica
de platds na magnetizacdo para um cristal antiferromagnético a partir de um cluster triangular
com numero finito de sitios. Sdo observados nove platds intermedidrios a magnetizacao de
saturacdo. Apenas o platd em 1/3 da magnetizacdo permanece para a extrapolagcdo ao limite

termodinamico, como mostrado no gréfico (b), o que estd em concordancia com o comportamento
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de antiferromagnetos de rede triangular sob a presenca de um campo magnético externo. Essa
extrapolagdo ao limite termodindmico pode ser realizada, por exemplo, com uma simulagao de
Monte Carlo, mas exige um custo computacional muito maior.

Figura 5 — Magnetizacdo em fung¢do do campo magnético uniforme para um antiferromagneto de rede triangular a
luz do modelo de Ising. Gréfico (a) rede com 27 sitios. Gréfico (b) rede na extrapolacgio para o limite termodindmico.
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Campo magnético externo
Fonte: adaptado de Honecker (1999).

E interessante notar que os graficos (a) e (b) demonstram que um niimero finito de sitios
na rede influencia a emergéncia de platds adicionais na magnetizacao. Como a formacao de
um plato estd associada a degenerescéncia das configuracdes de spins na rede, o aumento do
nimero de sitios levaria a diminui¢do dessa degenerescéncia; consequentemente, a maioria
dos platds desaparece. No entanto, o platd em 1/3 da magnetizagdo de saturagdo permanece,

correspondendo ao que se observa experimentalmente, por exemplo, no RbFe(MoOy)s.

2.4 Efeito da diluicio sobre a estrutura de platéos na magnetizacao

Nesta secdo, apresentamos o efeito da dilui¢do com fons nao magnéticos sobre cristais
antiferromagnéticos em clusters com geometria triangular. Isso € interessante porque, além
da diluicdo, teremos uma combinagdo com a frustracdo magnética via geometria da rede. Um
exemplo € a pesquisa realizada por Soldatov et al. (2019) a luz do modelo de Ising que, com
simulacdo de Monte Carlo, investiga a estrutura de platé em 1/3 da magnetizagio de saturagio
associada ao cluster de geometria triangular com interagdes antiferromagnéticas sob dilui¢ao

com fons nao magnéticos.

Essa investigacdo pode ser compreendida a partir do gréfico da Figura 6, que ilustra

o comportamento da magnetizacdo em funcdo de um campo magnético externo de uma rede
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triangular antiferromagnética sob a dilui¢do X com fons ndo magnéticos. No grafico, € possivel
observar que ao aumentar o percentual de dilui¢do com fons nao magnéticos de X = 0,0 (0%
de diluicao) até X = 0, 8 (80% de dilui¢do), surgem mais platds na magnetizacao.

Figura 6 — Magnetizacdo em fungdo do campo magnético externo para diferentes valores X de diluicdo com fons
ndo magnéticos. O sistema € uma rede triangular antiferromagnética com 9216 sitios, e resolvido a luz do modelo
de Ising via método de Monte Carlo.

T
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o 2/3
'S, X=04
<
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T 12 /_/
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= 1/3 =
X=0,28
/_«/
0
| | | | |
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Campo magnético externo
Fonte: adaptado de Soldatov et al. 2019.

A partir disso, a pesquisa de Soldatov et al. (2019) sugere que a diluicdo com fons
ndo magnéticos poderia acarretar na fragmentacdo do platd em 1/3 observado em cristais
antiferromagnéticos com geometria triangular de rede. Esse aumento no nimero de platds
na magnetizacio poderia ter consequéncias no desenvolvimento, por exemplo, de materiais

magnetocaldricos.

2.5 Efeito magnetocaldrico

Nesta secdo, estudaremos o efeito magnetocaldrico envolvido na tecnologia de refrigera-
cao magnética. A Figura 7 apresenta, de forma esquemdtica, o ciclo termodindmico envolvido
nesse tipo de maquina térmica, evidenciando as etapas fundamentais do processo de conversdao
entre energia magnética e térmica: (a) representacao de um material paramagnético em tempera-
tura ambiente, 7', com orientacdo magnética desordenada; (b) aplicacao adiabdtica de um campo
magnético externo, +H, onde os momentos magnéticos de spin se alinham, resultando em um
aumento de temperatura do material de 7" para T+ AT'; (c) remogao do calor, —(), gerado via

contato com um fluido de refrigeracdo, levando o sistema de volta a temperatura ambiente, 7',
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enquanto mantém a ordem magnética; (d) remog¢ao adiabatica do campo magnético, H = 0,
que causa uma desorientacdo dos momentos magnéticos, e uma diminuicdo da temperatura do
material de 7" para T' — AT, o sistema retorna ao estado desordenado inicial em temperatura
ambiente, 7', com a absorcao de calor do ambiente, (). Esse ciclo mostra, entdo, a transferéncia
de calor do material magnético para o fluido de refrigeracdo, evidenciando o mecanismo de des-
magnetizacio adiabdtica utilizado na refrigeracdo magnética. Do ponto de vista termodinamico,
a refrigeracdo magnética descrita, especialmente no passo (d), atua como uma maquina térmica
porque realiza um ciclo de refrigeracao através da manipulacao de fluxos de calor em funcao
da variacao de um campo magnético, seguindo as leis da termodinamica (NAIR; EL-GENDY,
2018).

Figura 7 — Madquina térmica: demonstracio do ciclo termodindmico de refrigeragdo magnética por meio da
desmagnetizacdo adiabatica.
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Fonte: adaptado de Nair e El-Gendy (2018).

E correto afirmar que o efeito magnetocaldrico estd intrinsecamente relacionado ao
processo de desmagnetizacdo adiabética, que ocorre a partir de uma transi¢ao de ordem para
desordem (BLAZKOVA et al., 2004; WANG et al., 2015). Logo, no esquema da Figura 7, a
transicdo €: fase ferromagnética, com spins orientados na mesma direcao, para fase paramagnética,

com spins orientados aleatoriamente. Isso acontece, também, na transicdo de um platd na
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magnetizacao para a magnetizacao de saturacio, ou seja, materiais que apresentam platds na
magnetizacdo podem ser candidatos promissores como materiais magnetocaléricos (STREKA
etal. 2015; ANTONIO et al., 2023).

2.6 Modelo de Ising

Nesta sec¢do, introduziremos o modelo de Ising. Ele pode ser usado, por exemplo, para
descrever a termodindmica de materiais reais com rede de geometria triangular como CazCo50Og,
ClCoCl3, CsCoBrjs e Fels (MURTAZAEV et al., 2022). O modelo de Ising, a principio, fornece

uma expressao para a energia de um sistema magnético, tal que

E=-J> oo; 2.1)
(i.0)

A constante J quantifica a magnitude da forca de interacdo entre pares de spins vizinhos
em uma rede, sendo chamada de constante de interacdo de troca entre spins. Ela ndo precisa,
necessariamente, ser uma constante, € pode depender do acoplamento. Sua origem provém do
principio de exclusdo de Pauli na anti-simetrizacao da fun¢ao de onda, ocorrendo sempre que
existe uma superposicao da funcdo de onda de elétrons vizinhos (GROSSKLAGS, 2020).

A partir do sinal da constante de intera¢do de troca entre spins podemos inferir, via

modelo de Ising, uma propensio a manifestacdo de uma ordem magnética no sistema:

e J > 0: a energia do sistema € minimizada quando os spins vizinhos estdo alinhados

paralelamente, caracterizando um comportamento ferromagnético.

* J < 0: a minimizacdo da energia ocorre quando os spins vizinhos estdo alinhados

antiparalelamente, indicativo de um comportamento antiferromagnético.

O somatorio Z@., i estd associado a contabilizacao das possiveis interagcdes entre spins
vizinhos na rede. A forma de contabilizar as interagdes entre vizinhos depende do tipo de
problema a ser estudado. Por exemplo, existe a possibilidade de considerar somente as interagoes
entre spins que sao vizinhos mais proximos na rede, o que acaba sendo representado pelo indice
(i,7). Aqui, o indice i (i = 1,2,3,..., N) se refere a posi¢ao de um spin especifico na rede (/V:
numero de sitios da rede). O indice j € usado para os sitios da rede que sdo adjacentes ao sitio 7,

onde cada par de vizinhos € contado apenas uma vez na soma.

A variavel o; refere-se a orientacao do spin do i-€simo sitio da rede, e pode assumir

valores +1 ou —1, sendo binaria (BRUSH, 1967). Isso quer dizer que
o= (o), e {-1,+1}¥ (2.2)

representa a cole¢do de todas as varidveis de spin, pois (0;)Y, é um vetor no espago de configu-
ragdo do sistema, onde cada componente do vetor é independente e assume um dos 2%V possiveis

estados.
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Por conta da equagdo (2.2), o resultado da interacdo entre dois spins assume:

1, para spins alinhados paralelamente
0,05 = (23)
—1, para spins alinhados antiparalelamente

O produto o;0; = 1 caracteriza um estado energeticamente favoravel sob condi¢des
ferromagnéticas (quando J > 0), onde os spins tendem a alinhar-se paralelamente para minimizar
a energia do sistema. Este alinhamento paralelo € um indicativo da intera¢do cooperativa entre
os spins, resultando em um estado de menor energia que favorece, por exemplo, a emergéncia
de magnetizacio espontinea. O produto 0;0; = —1 descreve uma configuracao favoravel
ao antiferromagnetismo (quando [/ < 0), na qual os spins vizinhos preferem orientagcdes
antiparalelas. Este arranjo reflete a formacao, por exemplo, de um estado de baixa energia sem

magnetizacdo liquida.
2.6.1 Modelo de Ising com campo magnético uniforme

Uma extensdo do modelo de Ising ocorre quando o sistema estd sob a presenga de um
campo magnético uniforme. Isso significa acrescentar na equacao (2.1) a interacdo Zeeman

associada ao campo magnético externo, tal que:
FE = —jZUin — gﬂBhZJi, (24)
(i.5) i

onde g representa o fator de Landé e 113 é 0o magneton de Bohr.

Considera-se que a varidvel de campo magnético uniforme, simplesmente, absorve as

constantes, € podemos reescrever a equacao (2.4) como:
E=-J> owo;—h)Y o (2.5)
(i) i

2.6.2 Modelo de Ising com campos magnéticos aleatdrios

Um sistema magnético com campos magnéticos aleatdrios também pode ser estudado,

como mostrado por Imry e Ma (1975), via modelo de Ising, tal que:
E=-J) o0;—Y o, (2.6)
(4.9 i

onde «; € a varidvel de campos magnéticos aleatdrios para o i-ésimo sitio de uma rede, e depende

de uma distribuicdo de probabilidade como, por exemplo, a distribuicdo gaussiana.

O modelo de Ising com campos magnéticos aleatdrios € utilizado para estudar sistemas
magnéticos com impurezas, como observado no estudo do composto CsCoo783Mg0717Br3 (DUIIN
et al., 2004). Esse € um composto antiferromagnético, e a impureza ocorre via dilui¢ao com fons
de magnésio (Mg™?), que ocupam sitios ndo magnéticos. Isso porque 17% dos fons de cobalto

sdo substituidos por fons de magnésio. Na Figura 8, mostramos esse sistema. Veja que £ sdo a
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orientacdo de cada spin na rede; P sdo spins desordenados na rede; Mg sdo ions de magnésio
na rede. Os fons de magnésio geram vacancias ndo magnéticas que introduzem a desordem
local em algumas sub-redes. As demais sub-redes podem assumir uma orientagdo para seus
spins (£), sendo o spin ao centro desordenado (P), e sdo chamadas de sub-redes parcialmente
antiferromagnéticas. Isto €, sdo redes com frustracao magnética via geometria da rede. Essa
dilui¢do com fons magnéticos gera dominios magnéticos distintos que sdo desordenados. Sugere-

se, portanto, a existéncia de campos magnéticos aleatdrios.

Figura 8 — Estrutura do composto CsCog g3Mg 17Brs, que apresenta uma rede triangular antiferromagnética com
substitui¢do de fons Co por Mg ndo magnéticos.

e

Fonte: adaptado pelo autor de Duijn et al. (2004).

Esse cendrio, portanto, estabelece um contexto adequado para a aplicagdo do modelo de
Ising com campos magnéticos aleatdrios, os quais podem emergir a partir da diluicdo, ou seja,

da substitui¢do de fons magnéticos por fons ndo magnéticos de um material.

2.7 Termodinamica do modelo de Ising

Em um sistema magnético, com o modelo de Ising, todas as quantidades termodinamicas
associadas podem ser obtidas a partir de médias térmicas. Essas médias térmicas estdo associadas
ao formalismo dos ensembles estatisticos, que, conforme Salinas (2005), consiste em considerar
um grande nimero de copias do sistema, cada uma representando uma possivel configuracdo de

spins em que o sistema pode estar.

Isso se traduz no célculo da fun¢do de particdao canodnica:
Z=Y 3"3"...) exp(-BE), (2.7)
o1 02 O3 o;

onde exp{[—/E]} é a distribui¢do de Boltzmann. O somatdrio contabiliza a contribui¢o das
possiveis configuracdes de spins em banho térmico. A constante é 5 = 1/kgT": kp constante de

Boltzmann; T temperatura.
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Suponha, por exemplo, que um sistema antiferromagnético do tipo Ising estd sob um
campo magnético uniforme. Assim, a energia I é descrita pela equagdo (2.5), e substituindo em
(2.7) obtemos:

Z=Y exp|-B|-T) aioc;j—h) oi|]. (2.8)
{Ui} <7'7.]> i
Uma vez obtida a expressao para a funcdo de parti¢ao na equacgao (2.8), podemos realizar

a conexao com a termodinamica calculando a energia livre magnética por niimero de sitios:

f= lim (—% ln(Z)> : (2.9)

N—oo

E essencial notar que estamos empregando um ensemble que é analogamente similar ao

ensemble de pressdao. No lugar da pressao, temos o campo magnético uniforme.

2.7.1 Como sdo calculadas as médias térmicas?

Para determinar as médias térmicas em sistemas magnéticos, partimos da expressao

diferencial da energia livre por sitio:
df = —sdT — mdh (2.10)

onde s € a entropia magnética por sitio, T € a temperatura, m € a magnetizagao por sitioe h é o

campo magnético uniforme.

A partir da equagdo (2.10), a entropia magnética por sitio pode ser expressa como:

__ (91
S—_(8T>h' 2.11)

Ja amagnetizacdo por sitio € obtida calculando a média térmica dos momentos magnéticos

m = (%) <Za> (2.12)

m = (%) % Z Z o0 PE. (2.13)
{oi}

i

de spin:

ou, simplesmente,

Com a expressao (2.13), a susceptibilidade magnética por nimero de sitios, que quantifica

a resposta do sistema a pequenas variacdes no campo magnético, é dada por:

om
== . 2.14
X ( 7 )T (2.14)
A energia interna (u) por nimero de sitios é:
() 32 Eew(-6m) (2.15)
v=\v)z exp : .

{oi}
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2.8 Técnica da enumeracao exata

Nesta se¢do, apresentamos a técnica da enumeragdo exata, uma abordagem poderosa
para sistemas de tamanho finito que permite calcular exatamente a funcao de parti¢do ao consi-
derar todas as possiveis configuracdes de spin na rede. Isso possibilita a determinacdo precisa
de quaisquer quantidades termodinamicas de interesse porque o sistema nao estd no limite

termodinamico.

2.8.1 Exemplo: rede triangular (2D) antiferromagnética com trés sitios

Para ilustrar a aplicagdo da técnica, consideramos inicialmente uma rede triangular
antiferromagnética com trés sitios, conforme ilustra a Figura 9. Essa rede incorpora a frustracao
magnética de origem geométrica. Assim como mostrou Ramos (2020), essa rede pode ser
utilizada para investigar qualitativamente o fendmeno dos platds no modelo de Ising sob campo
magnético uniforme na escala finita.

Considerando que 7" — 0, apenas as configuragcdes de spin de menor energia sao permiti-
das para o sistema. Isso € importante, pois apenas essas configuragdes contribuem para o calculo
da func¢ao de particao. Todas as possiveis configuracdes e spins para a rede sdo mostradas na

Figura 8.

Figura 9 — Energia de cada configuracdo de spin da rede triangular com trés sitios a luz do modelo de Ising com
campo magnético uniforme.

S S
A A A Nt

-3J-3h J-h J-h J-h

t
@R@ @R ©8@ v

Fonte: elaborado pelo autor (2024).

Se a rede € antiferromagnética, teremos que J < 0 e constante, uma opg¢ao € fazer
J = —1.Isso faz com que todas as expressdes para a energia de cada configuracdo de spin sejam

funcdes decrescentes do primeiro grau, onde a varidvel independente é o campo magnético uni-
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forme. Na Figura 9, mostramos um gréfico da energia (£) de cada configuragao de spin no cluster
em funcdo do campo magnético uniforme (h/|7|). E simples identificar as configuracdes de
menor energia. Para o intervalo de 0 < h/|J| < 2 as configuragdes |11, 111 e 11| representam
a menor energia, sendo esta energia degenerada. Enquanto para o intervalo de 2 < h/|J| < 10

apenas a configuracao 111 representa a menor energia.

Figura 10 — Energia das configura¢des de spin em fungdo do campo magnético uniforme adimensional (h/|7 ).
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Fonte: adaptado de Ramos (2020).

Assim, descobrimos quem sdo as configuracdes que contribuem para a fun¢ao de particao,
podemos resolvé-la com auxilio da equagdo (2.8). Uma vez calculada, com a equacao (2.13),
podemos conhecer o comportamento da magnetiza¢ao por sitio sob variacdo da intensidade do
campo magnético uniforme. Ao fazer isso, no grafico da Figura 11, podemos ver o platd em 1/3
da magnetiza¢do de saturacdo. Podemos afirmar, com a anélise anterior, que para o intervalo de
existéncia do platd magnético, teremos as configuracdes |11, 1,1 e 11 responsdveis pelo plato.

Quando a magnetizacdo atinge sua saturacdo, associamos a configuracao 111.
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Figura 11 — Magnetizacdo por sitio (m) como fun¢do do campo uniforme (k) normalizado pela constante de
interacdo (7). O tamanho do sistema é N = 3.

1 T
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Fonte: adaptado de Ramos (2020).

Percebemos, portanto, que mesmo com um nimero finito de sitios podemos descrever

caracteristicas importantes de sistemas com platds na magnetizagao.

2.9 Principio variacional via desigualdade de Bogoliubov

Nesta se¢do, explicaremos o principio variacional via desigualdade de Bogoliubov (KU-
ZEMSKY, 2015). Muitas vezes, a desigualdade de Bogoliubov € utilizada associada a aproxi-
macoes do modelo de Ising ao limite termodindmico, como mostrado, por exemplo, por Roos
e Schmidt (2024). Para isso, considere um sistema com energia £ no limite termodinamico,
ao qual chamaremos de sistema original. Este sistema nao admite uma solucdo exata sem a
realizacdo de aproximacdes. Podemos, entdo, considerar um sistema de referéncia, com energia
Ejy, semelhante ao sistema original, mas que admite uma solug@o exata. A fun¢do de parti¢do do
sistema de referéncia pode ser determinada exatamente, tornando-o uma aproximacao ttil para o

sistema original.

Naquilo que refere-se a precisao dessa aproximacao, obtemos a expressao matematica

conhecida como a desigualdade de Bogoliubov, definida por
F < Fy+ (E — Ey)o, (2.16)

onde F' € a energia livre do sistema original, Fq € a energia livre do sistema de referéncia, e
(E — Ey)o ¢ amédia da diferenca entre as energias E e Ej, calculada em relacdo ao sistema de

referéncia.
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Explicitamente, essa média térmica € dada por
(E — Ey)o = Tr((E — Fy)e PP), (2.17)

onde Tr denota a operagdo de trago.

A desigualdade de Bogoliubov, portanto, impde um limite superior a energia livre do

sistema original.

Para manipular a precisdo com que Ej se aproxima de £, introduzimos um parametro

variacional v na energia Fj. Assim, temos que

Ey = Eo(v) (2.18)

Fy = Fy(7). (2.19)
Para obter a melhor aproximacgao possivel, desejamos que
F~F, (2.20)

Para alcancar isso, € necessario que o lado direito da desigualdade de Bogoliubov assuma seu

valor minimo. Isso significa que a fungao

(v, E) = Fo + (E — Ep)o (2.21)
deve estar em seu ponto de minimo absoluto.

2.9.1 Exemplo: sistema com spins nao interagentes

Nesta subsecdo, analisaremos do principio variacional via desigualdade de Bogoliubov
para um sistema de referéncia com spins nao interagentes. Algo que, muitas vezes, acarreta
em uma aproximacao ao limite termodinamico se o sistema original € um gés de spins sob um
campo magnético (SALINAS, 2005).

Entdo, considere que o sistema original € uma rede com spins interagentes sob a presenca

de um campo magnético, sendo o mesmo descrito a luz do modelo de Ising:

N
E=-J> owo;—h) o (2.22)
(i.4) i

O sistema de referéncia, a saber, € uma rede com spins ndo interagentes. A expressao da

energia do sistema de referéncia é:

N
Ey=—7) o (223)

onde 7y € o parametro variacional a ser determinado.
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O fato do sistema de referéncia ser ndo interagente € importante. Isto garante que a fun¢ao

de particdo, Z, seja dada como o produto das fun¢des de parti¢cdes individuais de cada spin na

rede, tal que

N N
Zo=[[2=T] D e | =D (PN = (e + &™),
i i {o} {o}
Neste momento, podemos usar a identidade
% = cosh ()

para reescrever a equacao (2.24) como

Zy = (2cosh (By))N.

Para esse caso, a energia livre magnética é
Fy = —p1In(Zy) = =N 1In(2cosh(S7)).

Consequentemente, a densidade de energia livre magnética por spin é

fo = —pF1n(2cosh (57)).

A média térmica para magnetizagdo por sitio é

Se realizarmos a derivada, descobrimos que

(m) = tanh (8v),

mas ainda ndo conhecemos .

O pardmetro variacional serd aquele que minimiza a fun¢do ®(E, ).

¢ =go+ N

Agora, precisamos determinar (E — Fjy)o:

(E = Eo)o=—-T Z(Ui0j>0 - hz<0i>0 + Z’Yz‘<0i>o

(i.3)

Os sitios ¢ e j sdo independentes, portanto,

(gigj)o = (i)o(T)o-

(2.24)

(2.25)

(2.26)

(2.27)

(2.28)

(2.29)

(2.30)

(2.31)

(2.32)

(2.33)
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Entao, teremos

(B —Eo)o=~T Z<U¢>0<Uj>o - hZ<Uz’>o + Z%’(Uz% (2.34)
(i.3) i i
ou
2J Nm?
2
onde z € o nimero de vizinhos mais préximos de um sitio.

(E — Eg)o = — Nm(h+7). (2.35)

Quando o somatério ocorre sobre pares de sitios (i, j) em uma rede, como em y gy
cada par (i, j) é contado duas vezes. Isso acontece porque a intera¢do entre dois sitios é simétrica,
ou seja, a interacdo entre 7 € j € a mesma que a interacao j e ¢. Para corrigir essa contagem
dupla, introduz-se o fator 1/2 na equagao (2.35). Assim, garante-se que cada par de spins é

contabilizado apenas uma vez.

Todavia, substituindo (2.35) e (2.28) em (2.31), obtemos

2T m?

¢(v, E) = —BIn(2 cosh (B7)) — —m(h+7). (2.36)

Para investigar os pontos criticos de ¢(v, E), precisamos procurar quando a primeira

derivada com respeito a y € zero:

0o 9 om
_— = _ —_ —_ _— = 2.
7 (—zIm” — (h—7)) 0 0 (2.37)
ou, simplesmente,
—zJm — (h—7~)=0. (2.38)

O valor que representa um minimo absoluto da fungao ¢ é

vy =2zJm+ h. (2.39)

O parametro variacional obtido em (2.39) também pode ser compreendido como o campo

efetivo necessdrio para outra aproximacao, a aproximac¢ado via campo médio.

Finalmente, determinamos que

m = tanh (B(zIm + h)). (2.40)

Mais interessante, quando i = 0, a equacao (2.40) reduz-se para

m = tanh (B(zJm)). (2.41)

Em ambas as equagdes, (2.40) e (2.41), sdo transcendentais. Elas podem ser resolvidas

numericamente de maneira autoconsistente.
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Nesta subsec¢do, analisaremos o principio variacional via desigualdade de Bogoliubov

para um sistema de referéncia subdividido em clusters, e seus spins interagem entre si apenas

dentro de cada clusters.

A expressao para energia do sistema de referéncia é dada por

By = Z(EO)C =-J %(000(03)0 -J (%) Z

¢ (i,5)'

(gi)o(oj)o — Z%Ui

onde y; € o parametro variacional.

A expressao para energia do sistema original €
E = —j E O'Z‘O'j
)
Dessa forma, temos que

(B~ (Edo = 5) Tlodalosto+ 7Y lowo

(i,5)"

Precisamos calcular

8_% = 0.
OF _ 0 [ 1 __Tgae ™
8’}% - 8'yk |: Bln(zo)] - Z{o-} efﬁEo - <O-/€>0
g_jk = Z%’ ((oiok)0 — (oi)o(ok)0) + T Z<Uj0k>0 - <gj>0<0k>0 -0

‘ (id)’
0
%ZZ ’Yi+jz<0j>o air =0,
k . ;
v ()i

onde > (j); € uma soma para um dado ¢ sobre os sitios de clusters vizinhos j.
7

Assim,

Vi = _jz<0'j>0-
(9)i

(2.42)

(2.43)

(2.44)

(2.45)

(2.46)

(2.47)

(2.48)

(2.49)

O parametro variacional obtido em (2.49) pode ser entendido como um campo efetivo

para aproximacao de campo médio com clusters.
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3 METODOLOGIA

O sistema em investigacao € uma rede triangular (2D) antiferromagnética sob a presencga
de campos magnéticos, sdo eles: o campo magnético uniforme (externo) e os campos magnéticos

aleatdrios (interno).

A luz do modelo de Ising, a expressdo da energia desta rede é:

N N
E:_jzo—io—j_hzo—i_zaiaia (31)
(4,9 @ @

onde J < 0, caracterizando as intera¢des antiferromagnéticas entre os spins que minimizam a

energia do sistema.

Destacamos que o modelo contém as seguintes dependéncias:

* Funcdo do campo magnético uniforme (h);
* Func¢ao das i-ésimas colegdes de configuracdes de spins ({o;});
* Fungio das i-ésimas cole¢des de configura¢des de campos magnéticos aleatérios ({a; }).

A partir disso, a rede € frustrada — via geometria da rede — e desordenada — via
campos magnéticos aleatorios. Logo, o sistema serve como um protétipo para investigar o efeito
combinado destes fenomenos. Visto que queremos avaliar as quantidades termodinamicas desta
rede, torna-se necessdrio definir uma fungdo de distribuicao de probabilidade para a varidvel

aleatdria de campos magnéticos aleatorios.

Em um primeiro momento, avaliaremos campos magnéticos aleatérios que seguem a

distribuicao bimodal:
1
Em um segundo momento, avaliaremos campos magnéticos aleatérios que seguem a

distribuicao trimodal:

W

Isso porque, as distribui¢des (3.2) e (3.3), sao as mais simples para examinar a desordem

local via campos magnéticos aleatdrios. Nessas condi¢des, 0s espagos amostrais sao:

{a}DB = {—h(),ho} (3.4)

{a}pr = {—ho,0, ho}. (3.5)

Em (3.2) e (3.3) cada elemento do espagco amostral possui a mesma probabilidade. As
distribuicdes de probabilidade sdo, portanto, simétricas e discretas. A seguir, a Figura 12 mostra

uma representacao grafica da distribuicao bimodal (DB) e distribui¢do trimodal (DT).
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Figura 12 — Gréfico da distribui¢cdo bimodal (grafico a esquerda) e trimodal (grafico a direita).
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Fonte: elaborado pelo autor (2024).

Como podemos avaliar quantidades termodindmicas neste modelo? Uma sugestao é
contabilizar a desordem devido aos campos magnéticos aleatdrios. Suponha que esses campos
magnéticos aleatorios atuem de forma independente em cada sitio da rede. Nesse caso, é neces-
sdrio utilizar o conceito de probabilidade conjunta, que é dado pelo produto das probabilidades
individuais.

Esta probabilidade conjunta é

N

Plai) = [[Plew), (3.6)

i
onde N é o namero de sitios da rede.

Dessa forma, a expressao que utilizaremos para calcular o valor esperado de um observével

termodindmico Ny
8\
onde [...] representa a média sobre a desordem.

A ideia central € que realizando a integracdo (veja Apéndice B), teremos uma média
aritmética. Isso porque a probabilidade associada a cada elemento do espaco amostral de ambas
as distribui¢des (DB ou DT) sdo iguais. Aliado a isso, os elementos do espaco amostral sdo

discretos, o que transforma a integral em um somatorio.

Chegamos a conclusio que

01 = 35 S (0¢ab) 38)

01 = 35 S (0(a) 3.9
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sdo as expressoes para o valor esperado de um observével por desordem via campos magnéticos

aleatdrios que seguem a DB ou DT, respectivamente.

Em vista disso, podemos afirmar que a média por desordem via campos magnéticos
aleatdrios pode ser avaliada por meio do somatério que é uma média aritmética das médias
térmicas. Isto €, levando-se em conta as médias térmicas para cada i-ésima colecao de campos

magnéticos aleatdrios.

3.1 Técnica da enumeracao exata (rede finita)

A metodologia da técnica da enumeracdo exata € aplicada para avaliar as propriedades
termodinamicas (magnetizacao, susceptibilidade magnética e entropia magnética) do modelo
proposto. A Figura 13 mostra que este método € empregado para quatro tipos de clusters. Elas
diferem quanto ao ndmero de sitios. Isso € importante, pois o nimero de sitios pode afetar o
comportamento das propriedades magnéticas (ZUKOVIC, 2015). Vamos explorar esta varidvel

do aumento do tamanho do nimero de sitios do cluster.

Figura 13 — As redes triangulares estdo organizadas conforme o niimero de sitios com 3, 6, 9 e 15 sitios, respecti-
vamente.

9 sitios 15 sitios

6 sitios

3 sitios (3)
[N G
A

Fonte: elaborado pelo autor (2024).
Se os sitios estdo enumerados, podemos calcular exatamente a func¢ao de particdo como:

Z({a;}) =) e (3.10)
{oi}

Neste ponto, perceba que:

Y {0;): SOMAtOIio sobre as i-ésimas cole¢des de spins na rede;

> {as}: SOMAtOrio sobre as i-ésimas cole¢des de campos magnéticos aleatérios na rede.

Uma vez calculada a funcdo de particdo, podemos determinar as propriedades termodi-

namicas do sistema, sao elas:

A energia magnética (F) por nimero de spins e por desordem via campos magnéticos
aleatdrios é

11
F=% K{Z}—TIH(Z({%})) : 3.11)
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onde kp = 1.

A magnetiza¢do (M) por nimero de spins e por desordem via campos magnéticos

aleatorios €
2N N

N AZ {al ZZU . (3.12)

A energia interna (U/) por nimero de spins e por desordem via campos magnéticos

aleatorios €

:N AZ {a ZEe"BE . (3.13)

{oi}
Para simplificar as equag¢des quanto a escolha da distribuicao de probabilidades, escreve-
mos: A € igual a 2"V para distribuicdo bimodal de campos magnéticos aleatérios; A é igual a 3V

para distribui¢do bimodal de campos magnéticos aleatorios.

A entropia magnética (S) por nimero de spins e por desordem via campos magnéticos

aleatérios é

OF
S=—-|=) . 3.14
(57), G
A susceptibilidade magnética (X’) por nimero de spins e por desordem via campos
magnéticos aleatorios é
oM
X=—] . 3.15

Estas equagdes para as propriedades termodindmicas via enumeracio exata sdo resolvidas

para as redes triangulares (2D) antiferromagnéticas com 3, 6, 9 e 15 sitios.

3.2 Aproximacao de campo médio com clusters (rede infinita)

A aproximacdo de campo médio assume que os elementos de um sistema fisico de muitos
corpos interagem apenas por meio de um campo efetivo (h.s¢). Para um sistema magnético,
esta aproximacao diz que as propriedades termodinamicas do mesmo podem ser explicadas a
partir de apenas um tnico elemento. Por exemplo, em um sistema magnético do tipo Ising, um
Unico spin sob a presenca de um campo magnético efetivo poderia explicar o comportamento

macroscoOpico do sistema.

Contudo, a aproximacdo de campo médio contém limitacdes. Ela ndo captura carac-
teristicas de competicdo de interacdes. Em outras palavras, a frustracdo magnética ndo pode
ser estudada com a aproximacao de campo médio. Sem interacao entre spins em um material

magnético, ndo pode haver a frustragcdo magnética. Nao podemos ignorar isso.

Se adaptada, a aproximacao de campo médio pode incluir a possibilidade de interacdes
entre os elementos do sistema. Para um sistema magnético, a interacao entre spins. Por consequén-
cia, a possibilidade de avaliar a competicdo entre interacoes. Esta adaptacdo € conhecida como
aproximacgdo de campo médio com clusters (YAMAMOTO, 2009). O sistema € subdividido em

clusters, e as interacdes entre spins dentro de um mesmo cluster sao permitidas.
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Nessa aproximacao, as interacdes dentro de cada cluster sdo incorporadas exatamente,
por exemplo, com a enumeracgdo exata, e as interacoes com os cluster adjacentes € aproximada
via campo médio convencional. Isso € o suficiente para preservar algumas correlagdes locais que
sdo importantes para descrever corretamente o comportamento de um sistema magnético que

contém competicdo de interagdes.

De acordo com Jin et al. (2013), o campo médio pode ser determinado utilizando o
principio variacional na desigualdade de Bogoliubov. Para tanto, o campo médio precisa ser

entendido como o parametro variacional.

Nessas condi¢des, o modelo é

3 3
E=-J> oi0;+hY 0i+ Y i+ hesy (3.16)
(i.9) i i

para clusters com trés sitios.

Visto que estamos lidando com um sistema de spins em cluster interagentes (consulte a

subsecdo 2.9.2), pressupomos que

hegs = =T ) M, (3.17)
()i
€ campo efetivo responsdvel por gerador da aproximacao de campo médio com clusters em nosso

sistema com desordem via campos magnéticos aleatdrios.

Ao substituir (3.17) em (3.16), teremos

3 3
E= —jZUin — hZai — Zaim — jZM(j)iUi- (3.18)
(i.5) i i ()i

Nesta dissertacdo, o método da aproximagdo de campo médio considera um cluster
de geometria triangular com trés sitios (YOKOTA, 2014). Podemos ver a representacao deste
sistema na Figura 14, no cluster ('} as interagdes entre os seus spins sdo antiferromagnéticas, mas
os clusters adjacentes interagem entre com os spins do cluster C'; via campo efetivo. Os clusters
sdo idénticos, e cada sitio € representado por um simbolo. Isto garante que a simetria do sistema
¢é considerada. Vamos, especificamente, observar o cluster C'. Neste cluster, 0s spins podem
interagir entre si (cluster interagente). Veremos a seguir como os sitios deste cluster interagem

via campo médio com os demais sitios dos clusters vizinhos (clusters ndo-interagentes):

* Sitio 1: Interage via campo médio com o sitio 2 e 3 do cluster C';, com o sitio 2 do cluster

(5 e com o sitio 3 do cluster Cs.

* Sitio 2: Interage via campo médio com o sitio 1 e 3 do cluster C'5, com o sitio 3 do cluster

Cs e com o sitio 1 do cluster Cj.

* Sitio 3: Interage via campo médio com o sitio 1 e 2 do cluster C'3, com o sitio 1 do cluster

C'y e com o sitio 2 do cluster Cs.
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Figura 14 — Representacdo do sistema na aproximacao de campo médio com clusters de geometria triangular com

trés sitios.
A

&X@

Fonte: elaborado pelo autor (2024).

Apo6s compreendermos as interagoes entre os spins de cada clusters, concluimos que
heff =-J (2(M2 + Mg)O’l + 2(M1 + Mg)O'Q + 2(M1 + M2)0'3) . (319)

A energia passa a depender também da magnetizacdo de cada sitio do cluster, a qual é

determinada pelas i-ésimas colecdes de campos magnéticos aleatorios.
Assim, o modelo possui as seguintes dependéncias:

* Funcdo do campo magnético uniforme (h);

* Func¢ao das i-ésimas colegdes de configuragdes de spins ({o;});

Funcdo das i-ésimas cole¢des de configuragdes de campos magnéticos aleatérios ({«;});

Fungdo das j-ésimas magnetizagdes (M ;),).

Em ultima andlise, o método da aproximagdo de campo médio com clusters significa

calcular a energia do sistema de maneira autoconsistente, sendo um processo de cardter numérico
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computacional. Quando a magnetizacdo € convergente, a energia € obtida. Além disso, as
equagoes para as propriedades termodindmicas s@o as mesmas para o método da enumeracao

exata.
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4 RESULTADOS E DISCUSSAO

Neste capitulo, apresentamos e discutimos os resultados obtidos a partir da anélise do
modelo de Ising com campos magnéticos — aleatorios e uniformes — para uma rede triangular
(2D) antiferromagnética (sistema protétipo). Neste sentido, estaremos avaliando quantitativa-
mente o efeito combinado de frustragao magnética — via geometria do cluster — e desordem

local — via campos magnéticos aleatdrios.

A partir disso, investigaremos as propriedades magnéticas do modelo, com foco em trés
principais observaveis termodindmicos: magnetizacao (M), susceptibilidade magnética (X') e
a entropia magnética (S). Uma vez obtidas, essas quantidades serdo suficientes para o nosso
proposito.

Os gréficos apresentados destas quantidades sdo adimensionais, o que melhora a andlise
dos resultados. Estamos normalizando a expressao da energia do modelo pelo médulo da constante

da energia de interacdo de troca.

Veja, por exemplo, que:

e h/|J|: energia Zeeman do campo magnético uniforme pelo médulo da energia de interagdo

de troca entre spins;

* ho/|J|: energia Zeeman dos campos magnéticos aleatérios pelo médulo da energia de

interacdo de troca entre spins;

* T/|J|: energia térmica pelo médulo da energia de interacdo de troca entre spins.

Considera-se que a geometria da rede € triangular (2D) com intera¢des antiferromagné-
ticas. Isto é, a garantia de que o sistema é geometricamente frustrado. Em cada sitio da rede,
campos magnéticos aleatorios aplicam uma forca magnética sobre os spins. Os campos magnéti-
cos aleatorios seguem diferentes distribui¢des de probabilidade — a distribui¢ao bimodal (DB)
e a distribuicdo trimodal (DT) — para comparacdes quanto ao niimero de elementos do espago

amostral. Consideramos, também, o caso sem campos magnéticos aleatdrios.

4.1 Método: técnica da enumeracio exata

Nesta se¢do, mostramos o comportamento da magnetiza¢io (M), susceptibilidade mag-
nética (X) e entropia magnética (S) considerando uma rede finita com 3, 6, 9 e 15 sitios via
método da enumeracao exata. Isso significa que estamos analisando o sistema que ndo estd no
limite termodindmico, mas o comportamento das quantidades termodinamicas funciona como

um resultado preliminar.

4.1.1 Magnetizagcao

A Figura 15 apresenta graficos da magnetizacdo (M) em fungao do campo magnético

uniforme (h/|J|) para quatro clusters de geometria triangular com 3, 6, 9 e 15 sitios, respectiva-
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mente. A partir destes resultados, procuramos responder a pergunta: Qual € o comportamento da
magnetizacao sob a variacao de um campo magnético uniforme?
Figura 15 — Magnetizagdo (M) em fungéo do campo magnético uniforme (h /|7 |). Gréfico: distribui¢do bimodal

(linha vermelha) e a distribui¢do trimodal (linha azul). Valores de referéncia: T'/|J| = 0,000001, ho/|J| = 0,5 ¢
|7 = 1.

T T T T
1 (a) 11 (b)
0,8 0,8
0,6 0,6
= I =
0,4 0,4
0,2 0,2
0 N =3 0 N =6
| | | | | |
0 2 4 6 8 10
h/l7]
T T T T
1 1 (d)
0,8 0,8
0,6 0,6
3 3
0,4 0,4
0,2 0,2
N =15
0 0
| | | | | | | | | | | |
0 2 4 6 8 10 0 2 4 6 8 10

h/17] h/17]
Fonte: elaborado pelo autor (2024).

Nos graficos (a), (b), (c) e (d), observamos que nosso modelo que combina o efeito de
frustragdo magnética — via geometria do cluster — e desordem — via campos magnéticos
aleatérios — descreve platds na magnetizacdao quando consideramos um cluster com nimero
finito de sitios. O niimero de platds na magnetizacdo aumenta ao passo que o nimero de sitios
do cluster também aumenta, indicando, por exemplo, que a condi¢do para o surgimento destes
platés na magnetizacdo nao depende de que o cluster contenha um ndimero muito pequeno de
sitios.

Além disso, apontamos que o valor para o qual a magnetizac¢ao atinge a saturacao se
aproxima de h/|J| = 6,5 conforme o niimero de sitios aumenta para ambas distribui¢des de
probabilidades (DB ou DT). Mesmo assim, isso € apenas uma amostra do que pode acontecer

quando o sistema € avaliado no limite termodinamico.
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Por outro lado, os gréficos (a), (b) e (c) da Figura 15 demonstram que o nimero de
platds na magnetizacao depende da distribuicao de probabilidades utilizada, isto €, a natureza da
desordem local no cluster. Assim, observamos um menor nimero de platds na magnetizacao
quando utilizamos a distribui¢do bimodal ao invés da distribui¢do trimodal. Nao se limitando
a isso, comprovamos que nosso modelo admite o caso particular para auséncia de campos

magnéticos aleatorios.

Para tanto, a Figura 16 mostra os grificos de M vs h/|J| para os mesmos clusters com
numero finito de sitios, mas considerando que a intensidade dos campos magnéticos aleatérios
é nula (hy = 0). A partir disso, constatou-se que os platds na magnetizacao em (a), (b), (c) e
(d) sdo idénticos aos obtidos nas mesmas condi¢des por Ramos (2020) que considera apenas o
campo magnético uniforme. Tal procedimento € relevante porque mostra a validade de nossa

metodologia.

E importante ressaltar que esta concordancia persiste mesmo quando a rede é aumentada.
O cluster (a), composto por trés sitios, € o que apresenta melhor concordancia com as observagoes
experimentais, pelo menos no que se refere a contagem do nimero de platds na magnetizacao
(RAMOS, 2020). Isso implica que podemos esperar a observacao de trés platds na magnetizacao

para uma distribui¢cdo bimodal e quatro platds para uma distribuicdo trimodal, respectivamente.

Figura 16 — Magnetizagdo (M) em fung¢do do campo magnético uniforme (h/|7|) para auséncia de campos
magnéticos aleatdrios. Valores de referéncia: T'/|J| = 0,000001, ho/|J| =0e |T| = 1.

N=3 N=6 N=09 N =15
1 1 1 I_ 1
3 3 3 3
1 1 1 1
3 3 3 3
0 @] . ® d @ | (d)
0 5 10 0 5 10 0 5 10 0 5 10
h/|7| h/l7] h/|7| h/l7|

Fonte: elaborado pelo autor (2024).

Neste momento, estamos habilitados a realizar a seguinte pergunta: por qué surgem
os platds na magnetizacdo sob a desordem via campos magnéticos aleatorios? Os platds na
magnetizacdo devem surgir a partir da maneira com a qual contabilizamos a desordem. Por
isso, precisamos analisar mais de perto o processo com que ocorre a média aritmética sobre a
desordem que utilizamos para determinar todas as quantidades termodindmicas. Assim, estaremos
nos aprofundando mais sobre a natureza de platds na magnetizagdo em um sistema magnético

desordenado de campos magnéticos aleatorios.

Contudo, essa andlise depende da escolha da distribuicdo de probabilidade. Isso porque
o numero de elementos do espaco amostral € uma varidvel importante. De acordo com a Tabela
1, o nimero de configuragcdes de campos magnéticos aleatdrios cresce exponencialmente com
o ndmero de sitios, sendo muito maior para a distribuicao trimodal do que para a distribuicao

bimodal, especialmente para clusters com um maior nimero de sitios. Por exemplo, quando
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N = 15 o namero de configuracdes de campos magnéticos aleatorios precisa ser avaliado na
casa das dezenas de milhares ou dezenas de milhdes para distribuicao bimodal ou trimodal,

respectivamente.

Tabela 1 — Relacdo entre o nimero de sitios e o niimero de configuragdes possiveis de campos magnéticos aleatorios.

Numero de sitios ~ Bimodal (2%) Trimodal (3V)
3 8 27
6 64 729
9 512 19683
15 32768 15348907

Fonte: elaborado pelo autor (2024).

A partir disso, a rede triangular antiferromagnética com apenas trés sitios € mais acessivel
para prosseguir com a andlise sobre os platds na magnetizacdo que surgem devido a desordem
via campos magnéticos aleatérios. O comportamento para uma rede com um maior nimero
de sitios deve ser uma generalizacdo daquilo que analisaremos para o cluster de geometria
triangular com trés sitios. Mesmo assim, precisamos determinar qual a natureza da desordem.
Escolhemos utilizar a distribuicao de probabilidades com menor nimero de configuracdes de
campos magnéticos aleatdrios para cluster triangular com trés sitios, ou seja, a distribuicao

bimodal.

Isto posto, a Tabela 2 apresenta as oito configuracdes possiveis de campos magnéticos
aleatérios que seguem uma distribuicao bimodal para uma rede triangular composta por trés
sitios. Cada configuragdo € descrita pelos sinais dos campos em cada sitio, denotados como o,

a € ag, onde os campos podem assumir valores positivos ou negativos (4 ou —) de hy.

Tabela 2 — Configuragdes de campos magnéticos aleatdrios que seguem a distribuicdo bimodal para uma rede
triangular com trés sitios.

Configuracio aq Q9 Qs
{ag} + + +
{az} + + -
{as} + - +
{ou} + - -
{as}) — + +
{os} - + -
{az} - - +
{as} - - -

Fonte: elaborado pelo autor (2024).
Nesse sentido, a Figura 17 com o grafico (a) mostra a magnetiza¢ao por nimero de sitios
(m) em funcdo do campo magnético uniforme h/|J | para cada uma das oito configura¢des da

distribuicio bimodal de campos magnéticos aleatérios. E interessante notar no grafico (a) que as
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magnetizacoes obtidas para cada uma das oito possiveis configuracdes de campos magnéticos
aleatérios apresentam diferentes estruturas de platds intermedidrios a magnetizacao de saturagao.
Ao contrdrio, se todas as magnetizacdes fossem idénticas, nao haveria qualquer possibilidade do
surgimento de novos platds na magnetizacdo, vistos no grafico (b) da Figura 17. Essa parece ser

uma condi¢do importante para que possa ser fragmentado.

Outra diferenca é que a magnetizacdo de saturacdo é deslocada para maiores valores
de h/|J|. Sem campos magnéticos aleatdrios, a saturagdo ocorre para h/|J| = 2. Enquanto
no caso com campos magnéticos aleatérios de intensidade hy = 0,5 temos h/|J| = 2,5 para
saturacao.

Figura 17 — Em (a) o grifico m vs h/|J| para cada configura¢ido de campos magnéticos aleatérios. Em (b) o gréfico
M vs h/|J|. Para ambos os casos, a rede € a triangular com trés sitios, onde os campos magnéticos aleatérios
seguem a distribui¢do bimodal. Valores de referéncia: 7'/|7| = 0,000001, ho/|J| = 0,5¢ |J| = 1.

\ \ \ \ \ \
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Fonte: elaborado pelo autor (2024).

No gréfico (a) da Figura 17, podemos estudar os intervalos h/|J| para os quais a mag-
netizagdo € constante. Para o intervalo de 0 < h/|J| < 0,5 existem quatro magnetizagdes
equivalentes a m = 0,33 e quatro magnetizacOes equivalentes a m = —0,33. Isso culmina em
um platé em M = 0,00. Para o intervalo de 0,5 < h/|J| < 1,5, temos as oito magnetiza-

¢oes correspondendo a m = 0,33, resultando em um platdé em M = 0,33. Para o intervalo de
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1,5 < h/|T| < 2,5, temos sete magnetizacdes equivalentes a m = 0,33 e apenas uma Unica
magnetizacdo m = 1,00. Assim, surge o plato em M = 0,41. Por dltimo, no intervalo de
25 < h/|J| < b, todas as magnetizagdes sdo m = 1,00 e, portanto, temos M = 1,00 que
corresponde a magnetizacao de saturagdo.

Dessa forma, descobrimos que desordem via campos magnéticos aleatérios conduz a
estrutura de platds na magnetizacdo para distribui¢do bimodal em uma rede com trés sitios. Além
disso, no grifico (b) de M vs h /| J| vemos que para campos magnéticos aleatdrios que seguem a
distribuicao bimodal. Podemos ver que € razodvel o surgimento de mais platds na magnetizacao

a partir da média aritmética das médias térmicas das magnetizagdes por nimero de sitios.

Podemos, agora, explorar o cilculo da média aritmética que é a maneira pela qual
contabilizamos a desordem via campos magnéticos aleatdrios. Essa operacdo pode ser melhor
compreendida a partir da Tabela 3, que estd organizada da seguinte maneira: a coluna 1 mostra
os valores h/|J| de campo magnético uniforme para os quais existem platds na magnetizagao;
as colunas 2, 3,4, 5, 6, 7, 8, e 9 mostram as magnetizacdes por sitio para cada uma das possiveis
distribuicdes de campos aleatdrios; a coluna 10 é a média aritmética das magnetizacdes por
sitio, resultando na magnetizagdo por sitio e por desordem. Consequentemente, podemos ver
como ocorre a contabilizacao da média aritmética da magnetizacdo por nimero de sitios e por

desordem via campos magnéticos aleatorios.

Tabela 3 — Tabela da média térmica da magnetizagdo por sitio de cada uma das configuragdes de campos magnéticos
aleatdrios que seguem a distribuicao bimodal.

b\ J +++ =+ -4+ +—+ - +- ++- +-= —=—= M
050 033 033 033 033 -033 033 -033 -033 0,00
1,50 033 033 033 033 033 033 033 033 033
250 1,00 033 033 033 033 033 033 033 041
500 1,00 1,00 1,00 1,00 1,00 1,00 1,00 1,00 1,00

Fonte: elaborado pelo autor (2024).

Baseando-se na Tabela 3, observamos que a desordem local, gerada por campos mag-
néticos aleatdrios seguindo a distribui¢cdo bimodal, s6 consegue introduzir novos platds na
magnetizacdo quando as configuragdes dos campos magnéticos resultam em magnetizacoes
por sitio distintas que influenciam a média aritmética. Por exemplo, para h/|J| = 0, 50, temos
que M = 0,00 devido ao equilibrio entre valores positivos e negativos. Em contraste, para
h/|T| = 2,50, quase todas as configuragdes contribuem igualmente com valores 0,33, exceto

1,00 para a configura¢do + + -+, sendo essa a configuracao responsavel por M = 0,41.

Para aprofundar a compreensao sobre o surgimento dos novos platds na magnetizagao,
€ essencial analisar o comportamento da energia interna (u) para cada configuragao de campo
magnético aleatério. A Figura 18 apresenta no grafico (a) a energia interna para cada uma
das configuragdes de campos magnéticos aleatdrios, que seguem uma distribuicdo bimodal,

em fun¢@o do campo magnético uniforme (h/|.J|). Essa abordagem permite examinar como
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diferentes configuragdes influenciam a resposta energética do sistema, fornecendo como a energia
média de cada configuracao contribui para a formagao de platds na magnetizacao. Mantemos
nosso foco na rede triangular com trés sitios. O grafico (b) mostra a energia interna ({/) por sitio
e por desordem.

Figura 18 — Para um cluster de geometria triangular com trés sitios: (a) grafico da energia interna (u) em fungao
do campo magnético uniforme (h/|J|) para cada configuracdo de campos magnéticos aleatdrios; (b) gréfico

energia interna ({/) por sitio e por desordem em fun¢éo do campo magnético uniforme (h/|J]). A distribuigdo
de probabilidades para os campos magnéticos aleatérios é a bimodal. Valores de referéncia: 7/|7| = 0,000001,

ho/|T| =05e|T|=1.
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Fonte: elaborado pelo autor (2024).

Por qué analisar a média térmica da energia para cada configuracao de campos magnéticos
aleatérios? Esta quantidade fornece uma informagdo acerca do intervalo h/|7 | de existéncia dos
platds na magnetizacdo. Perceba que os graficos sdo fun¢des do primeiro grau — sao retas —
que possuem um determinado coeficiente angular. O coeficiente angular caracteriza a inclinagao
de cada uma das retas. No grafico, nem sempre o coeficiente angular € o mesmo para cada

configuracio de campos magnéticos aleatorios.

A varidvel de interesse quando estamos lidando com platds na magnetizagdo € o coe-
ficiente angular de cada configuracao de campos magnéticos aleatérios. Nao precisamos nos
preocupar com o seu valor, mas com sua variagdo conforme o campo magnético uniforme au-
menta. Apenas precisamos reconhecer que cada coeficiente angular corresponde a magnetiza¢ao

por sitio de cada configuracdo de campos magnéticos aleatérios determinada anteriormente.

A ideia central é que os platds na magnetizacio em M = 0,00 e M = 0,41 para
distribui¢ao bimodal de campos magnéticos aleatdrios estdo associados a intervalos de h /|7 |
nos quais u vs i /|7 | contém pelo menos uma configura¢do de campos magnéticos aleatérios com

coeficiente angular diferente. Para o intervalo 0,00 < h/|7| < 0,50 a metade das configura¢oes
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possui o coeficiente angular com sinal inverso, o que conduz ao platd na magnetizacdo M = 0,00.
Para o intervalo 1,50 < h/|J| < 2,50 surge o platd na magnetizagdo em M = 0,41 porque
a configuracdo {+, +, +} de campos magnéticos aleatdrios possui o coeficiente angular com

inclinacao mais proeminente dos demais para o0 mesmo intervalo.

Neste ponto, outro questionamento é: qual o comportamento de M vs h/|J| quando
alteramos a intensidade dos campos magnéticos aleatérios? Vamos comecar com a Figura 19 que
mostra os graficos de M vs h/|J| para diferentes intensidades de h/|J| para a distribui¢éo
bimodal de campos magnéticos aleatdérios na rede triangular antiferromagnética com trés sitios. A
intensidade h/|J | aumenta em incrementos de 0,25. Exceto para (e), com intensidade hy /| J | =
1, que mostra dois platds intermedidrios a magnetizacao de saturacdo, observamos trés platds na
magnetizacao para (b), (c), (d) e (f).

Figura 19 — Gréficos da magnetizagio (M) em fun¢do do campo magnético uniforme (h/|J|) para diferentes
intensidades de campos magnéticos aleatérios (hg/|J|) que seguem a distribui¢do bimodal na rede triangular
antiferromagnética com trés sitios. Valores de referéncia: 7'/|J| = 0,000001 e |J| = 1.
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Fonte: elaborado pelo autor (2024).

O préximo passo € avaliar o mesmo para distribui¢do trimodal de campos magnéticos
aleatérios. Isso € feito na Figura 20 que mostra que o comportamento de M vs h/|J | é similar,
mas ndo igual, quando consideramos diferentes intensidades de ho/|J|. Exceto para (e) com
trés platds na magnetizacdo para a intensidade ho/|J| = 1, observamos quatro platés na

magnetizacdo para (b), (c), (d) e (f). Afinal, por qué em h/|J| = 1 existe um nimero especifico
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de platds na magnetizagdo? Ao aumentar hy/| 7| de 0 até 1,25 estamos variando os valores h/|J |
para os quais a magnetizacdo por nimero de sitios de cada configuracdo de campos magnéticos
aleatérios (DB ou DT) apresenta platds na magnetizacdo. Assim, a fragmentacao do platoé na
magnetizacdo em M = 0,33 se altera. Compreendemos isso como o deslocamento do grafico de
M vs h/|J| para maiores valores de h /|7 |. Isso afeta, principalmente, o intervalo h/|J| para
o qual surgem os novos platds na magnetizagio. Por conta disso, a medida que ho/|J | aumenta,

a transicao para a satura¢do ocorre em valores mais elevados de h/|7|.

Figura 20 — Gréficos da magnetizagdo (M) em fungio do campo magnético uniforme (h/|J|) para diferentes
intensidades de campos magnéticos aleatdrios (ho/|J|) que seguem a distribui¢do trimodal na rede triangular
antiferromagnética com trés sitios. Valores de referéncia: 7'/|J| = 0,000001 e | 7| = 1.
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Fonte: elaborado pelo autor (2024).

Para melhorar a explicagdo, considere o seguinte exemplo para distribui¢cdo bimodal de
campos magnéticos aleatdrios na rede triangular antiferromagnética com trés sitios. Ao aumentar
ho/|J| de 0,25 para 0,5 estamos alterando de 0 < h/|J| < 0,5 para0 < h/|J| < 0,750
intervalo para o qual existe um platé na magnetizacdo em M = 0,00. Contudo, o intervalo para o
platd na magnetizagdo em M = 0,41 mudade 1,5 < h/|J| < 2,5para 1,25 < h/|TJ| < 2,75.0
aumento da intensidade h/|J | também aumenta o intervalo h/|.J| para o qual existem os novos
platds na magnetizagdo. Quando hy|J| = 1 o intervalo h/|J| para o platd na magnetizagdo
M = 0,41 é 0o mesmo que para o platd na magnetizacdo M = (,33. Neste caso, prevalece o

platdé em M = 0,33. Quando hy|J| = 1,25 temos o platd na magnetizagdo em M = 0,08.
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A seguir, a Figura 21 mostra M vs h/|J| para um maior conjunto de valores hy /|7 |. Em
(a) e (b) torna-se evidente que existem intervalos para os quais hg/|.J| tem um menor ndimero
de platds na magnetizagdo. A medida que a intensidade hq/|.J | aumenta, o campo magnético

uniforme (h/J) necessdrio para atingir a satura¢do também aumenta de maneira linear.
Figura 21 — Magnetizagdo por sitio (M), campo magnético uniforme (h/|.J|) e intensidade dos campos magnéticos
aleatdrios (ho/|J|) para uma rede triangular antiferromagnética com trés sitios. Vamos considerar uma anélise

separada para (a) distribui¢do bimodal e (b) distribuicdo trimodal de campos magnéticos aleatérios. Valores de
referéncia: T'/|J| = 0,000001 e | 7| = 1.
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Fonte: elaborado pelo autor (2024).

Para terminar nossa andlise com relacdo a magnetizacdo por sitio e por desordem, pre-
cisamos observar como M vs h/|J| se comporta ao aumentar a temperatura (7'/|7|). Isso é
mostrado na Figura 22 para trés clusters de geometria triangular com 3, 6 e 9 sitios, respectiva-
mente. Para cada nimero de sitios, sio mostrados graficos para a auséncia de campos magnéticos

aleatdrios (graficos em linha pontilhada), com campos magnéticos que seguem a distribui¢ao
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bimodal (grificos em vermelho) e para campos magnéticos aleatdrios que seguem a distribuicao
trimodal (graficos em azul).

Figura 22 — Magnetizac¢do (M), campo magnético uniforme (h/|J|) e temperatura (7'/|J|). Gréfico: auséncia
de campos magnéticos aleatdrios (graficos em linha pontilhada), distribui¢cao bimodal (gréaficos em vermelho) e
distribui¢éo trimodal (gréficos em azul) de campos magnéticos aleatdrios. Valor de referéncia: ho/|J| = 0,5 e

7] = 1.

6

0 h/\1Jl

Fonte: elaborado pelo autor (2024).

Nos graficos (a), (b) e (c) observamos que a temperatura influencia a estabilidade da
estrutura de platds na magnetizagdo. Entende-se por estabilidade o intervalo h/|J| para o
qual a magnetizagdo é constante. Em 7'/|J| = 0, os efeitos magnéticos sdo dominantes. Por
exemplo, os platds da magnetizacdo sao considerados um resultado advindo da presenca de
frustracdo magnética — via geometria do cluster. Consequentemente, hd grande degenerescéncia
de microestados para um campo externo de intensidade menor que o campo externo que conduz
a magnetizacao de saturacao do sistema.Quando a desordem via campos magnéticos aleatdrios €
considerada em nosso modelo, ocorre o surgimento de fragmentacdo adicional em relacdo a um

cendrio de frustragdo magnética existente.

Por outro lado, os resultados provenientes das interacdes magnéticas sdo fortemente afe-
tados quando flutuacdes térmicas sdao consideradas. As flutuagdes térmicas introduzem desvios
aleatdrios a partir do estado médio que ocorre no sistema em equilibrio, em que no caso dos
momentos magnéticos, pode conduzir a uma alteracdo na orientagdo destes. A medida que a
temperatura aumenta, a agitacao térmica € responsavel por desestabilizar os platds na magnetiza-

¢do0. O aumento da temperatura tende a afetar, portanto, a degenerescéncia dos microestados,
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fazendo com que as mudancas na magnetiza¢do ndo ocorram de forma abrupta, mas sim de

forma continua e progressiva a medida que o campo externo ¢ aumentado.

4.1.2 Susceptibilidade magnética

Nesta subsecao, analisaremos o comportamento da susceptibilidade magnética (X)) em
fungdo do campo magnético uniforme (h/|7|). Para tanto, sdo utilizadas trés clusters antifer-
romagnéticas com geometria triangular com 3, 6 e 9 sitios. Por que analisar a susceptibilidade
magnética € importante? A susceptibilidade magnética ajuda a compreender melhor os platds na
magnetizacdo. Uma vez que a susceptibilidade magnética € uma medida da resposta da magne-
tizacao quando aplicamos um campo magnético externo (em nosso caso, 0 campo magnético
uniforme). Isto €, saberemos o quanto o valor da magnetizacao se altera na transi¢ao entre platds

na magnetizagao.

Na auséncia de campos magnéticos aleatdrios, a Figura 23 mostra os graficos (a), (b) e
(c) picos na susceptibilidade magnética para os valores h/|J| nos quais existe a transi¢do entre
platds na magnetizacdo. Esse € um comportamento caracteristico da susceptibilidade magnética
em antiferromagnetos que descrevem platds na magnetizacdio (SHANGGUAN et al., 2023).
Mostrando, portanto, que o modelo descreve um comportamento conhecido. Observa-se que, nos
pontos h/|J| onde a magnetiza¢do se mantém constante, a susceptibilidade magnética diminui.
Existe, também, a susceptibilidade magnética diferente de zero quando o campo magnético
uniforme € zero. Isso porque a magnetizacdo apresenta um platd na magnetizagao em 1/3 da
magnetizacdo de saturacao.
Figura 23 — Susceptibilidade magnética (X') em fun¢do do campo magnético uniforme (h/|J|) para auséncia de

campos magnéticos aleatdrios. Valores de referéncia: ho/|J| = 0,0, T/|J| = 0,1 (linha azul), T/|J| = 0,2 (linha
amarela), T'/|J| = 0,3 (linha verde), T'/|J| = 0,5 (linha laranja) e || = 1.
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Fonte: elaborado pelo autor (2024).

Nos gréficos (a), (b) e (c) da Figura 23, verificamos como X vs h/|7 | se comporta quanto
ao aumento do numero de sitios da rede. Ao aumentar o nimero de sitios da rede, o numero de
platds na magnetizagdo aumenta. Consequentemente, o numero de picos na susceptibilidade
magnética aumenta, mas reduzimos a intensidade da mesma. A diferenca entre os valores de

magnetizacdo dos platds na magnetizacdo passa a ser menor.
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Nos mesmos graficos, verificamos, também, como X vs h/|J| se comporta quanto ao
aumento da temperatura. Ao aumentar a temperatura, a intensidade na variagdao da susceptibili-
dade magnética diminui. Os picos sdo mais estreitos quando a temperatura ¢ menor, como, por
exemplo, em 7'/| 7| = 0,1 e mais largos conforme a temperatura aumenta, como, por exemplo,
em T'/|J| = 0,5. Uma explicagdo para tal comportamento € a relagdo antagdnica entre a frus-
tracao magnética e a temperatura. Isso porque a frustragcdo magnética € mais pronunciada em
temperaturas baixas, resultando em picos estreitos na susceptibilidade. Conforme a temperatura
aumenta, a energia térmica passa a dominar, reduzindo os efeitos da frustracdo e suavizando a

resposta magnética, o que alarga os picos.

Na Figura 24, os gréficos (a), (b), (¢), (d), (e) e (f) mostram que a diferenga na sus-
ceptibilidade magnética quando consideramos campos magnéticos aleatorios € o aumento no
ndmero de picos, pois aumentam o ndmero de platds na magnetizacdo. Esse € um comportamento
coerente com os resultados para a auséncia de campos magnéticos aleatdrios, e preserva as
demais caracteristicas analisadas.

Figura 24 — Susceptibilidade magnética (X') em fungio do campo magnético uniforme (h/|7|). Gréfico: distribui¢do

bimodal (acima) e distribui¢éo trimodal (abaixo). Valores de referéncia: ho/|J| = 0,5, T/|J| = 0,1 (linha azul),
T/|J| = 0,2 (linha amarela), T/|J| = 0,3 (linha verde), T'/|7| = 0,5 (linha laranja) e | 7| = 1.
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Fonte: elaborado pelo autor (2024).

No graficos acima, observamos em (a), (b) e (c) um menor nimero de picos na suscepti-
bilidade magnética do que em (d), (e) e (f). Entendemos esse comportamento da susceptibilidade

magnética porque sabemos que campos magnéticos aleatorios que seguem a distribui¢ao trimodal
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apresentam um maior nimero de platds na magnetizacdo do que campos magnéticos aleatorios
que seguem a distribuicdo bimodal. O que acontece ao aumentar a intensidade dos campos
magnéticos aleatérios? Esperamos que os picos na susceptibilidade magnética sejam deslocados

para maiores valores de h/

J|- Isso quer dizer que o aumento de h/|J | pode impactar a resposta

da susceptibilidade magnética ao campo magnético uniforme.

4.1.3 Entropia magnética

Nesta subsec¢do, analisaremos o comportamento da entropia magnética (S) em fungao do
campo magnético uniforme (h/|7|). Para tanto, sdo utilizadas trés clusters antiferromagnéticas
com geometria triangular com 3, 6 e 9 sitios. Por que analisar a entropia magnética € importante?

Em esséncia, grandes mudangas na magnetizacao sao atreladas aos picos na entropia magnética.

Na auséncia de campos magnéticos aleatdrios, a Figura 25 mostra em (a), (b) e (c),

para diferentes valores de 7'/|7 |, que a entropia magnética apresenta um valor residual quando
h/|J| = 0. Essa entropia magnética residual é uma assinatura de clusters com frustracdo
magnética via geometria (BRADLEY et al., 2019). Mostrando, mais uma vez, que o modelo é
capaz de descrever um comportamento conhecido. E importante observar que existe o ganho
de entropia magnética para os valores de campo magnético uniforme que correspondem a
transicdo entre platds na magnetizagdo. A entropia magnética aumenta monotonicamente com a

temperatura.

Figura 25 - Entropia magnética (S) em funcdo do campo magnético uniforme (h/|7|) para auséncia de campos
magnéticos aleatdrios. Valores de referéncia: ho/|J| = 0,0, 7/|J| = 0,1 (linha azul), T'/|J| = 0,2 (linha amarela),

T/|J| = 0,3 (linha verde), T'/| 7| = 0,5 (linha laranja) e | 7| = 1.
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Fonte: elaborado pelo autor (2024).

Os gréficos (a), (b), (c), (d), (e) e (f) da Figura 26 mostram que os campos magnéticos
aleatorios (DB e DT) introduzem picos na entropia magnética, sendo um ganho entrépico, mas
sdo menores quando comparados aos resultados para auséncia de campos magnéticos aleatorios.
Mesmo assim, existem novos picos na entropia magnética. Isso pode ser visto no comparativo
entre (a), (b) e (b) ou (d), (e) e (f). Essa comparagao evidencia que a escolha da distribuicao de
probabilidades associada aos campos magnéticos € importante. O ganho na entropia magnética

€ mais proeminente para distribuicdo trimodal de campos magnéticos aleatorios do que para
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distribuicdo bimodal de campos magnéticos aleatdrios. Para ambos os casos, 0 aumento na

temperatura faz com que a entropia magnética aumente monotonicamente.

Figura 26 — Entropia magnética (S) em fungdo do campo magnético uniforme (h/|J|). Gréfico: distribuigdo
bimodal (acima) e distribui¢do trimodal (abaixo). Valores de referéncia: ho/|J| = 0,5, T/|J| = 0,1 (linha azul),
T/|J| = 0,2 (linha amarela), 7'/|.7| = 0,3 (linha verde), T'/|.7| = 0,5 (linha laranja) e || = 1.
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Fonte: elaborado pelo autor (2024).

A ideia central € que o comportamento da entropia magnética mostra que a desordem via
campos magnéticos aleatorios diminui a entropia maxima, mas o nimero de picos € maior. Isto
pode ser utilizado para alterar os valores de campo uniforme nas quais ocorrem esses picos na
entropia magnética. Assim, um modelo antiferromagneto com rede de geometria triangular com
a desordem via campos magnéticos aleatdrios poderia ser de interesse no efeito magnetocaldrico.
A partir da fragmentacdo do numero de platds na magnetizacdo, podemos observar picos na
entropia magnética para menores valores de campo magnético uniforme, algo de interesse do

ponto de vista experimental como, por exemplo, sugerido por Liu et al. (2023).

4.2 Método: aproximacao de campo médio com clusters

Nesta secdo, mostramos o comportamento da magnetizacio (M), susceptibilidade mag-
nética (X)) e entropia magnética (S) considerando uma rede infinita via aproximagao de campo
médio com clusters. Isso significa que estamos analisando o sistema no limite termodinamico e,
portanto, podemos comparar a andlise para a rede com um nimero finito de sitios. Um cluster

de geometria triangular com trés sitios € utilizado para realizar a aproximacao de campo médio.
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4.2.1 Magnetizacao

No gréfico da Figura 27 mostramos o grafico da magnetizacao de cada sitio do cluster em
funcdo da temperatura para auséncia de campos magnéticos. E observado que a magnetizacdo
decresce com a temperatura até se anular para a temperatura conhecida como temperatura de
transi¢do, dada por Ty /|J| = 2,6. Para T/|J| < Tn/|T|, m1 = mg # 0 com my e ms
apresentam os mesmos valores absolutos, mas com sinais opostos, € ms = 0, significando
que o sistema se encontra em um ordenamento antiferromagnético. Para 7'/|7| > Tn/|J|,
my1 = my = mg = 0, significando que o sistema apresenta uma ordem paramagnética, com a
anulacdo dos parametros de ordem que ocorre quando todas as magnetizagdes de cada sitio se
anulam. E vélido notar que a magnetizacio total m; + my + ms é zero ao longo do intervalo
de temperatura apresentado. Esse comportamento mostra que o modelo estd em concordancia
com aquilo que € visto na literatura cientifica do assunto (veja Yokota (2014)), sendo um
resultado conhecido em sistemas do tipo Ising que s@o antiferromagnetos na auséncia de campos
magnéticos.

Figura 27 — Magnetizagdes locais (m) em funcéo da temperatura (7'/|7|) para auséncia de campos magnéticos. As
linhas vermelhas, pretas e azuis representam as magnetizacdes my, mo € ms respectivamente. Valor de referéncia:

|Tl=1.
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Fonte: elaborado pelo autor (2024).

No grafico da Figura 28, observamos o comportamento da magnetizacdo de cada sitio do
cluster em fun¢ao da temperatura quando consideramos apenas o campo magnético uniforme.
Para o intervalo de temperatura que consideramos, a magnetizacao total M nao se anula. Em
Tn/|T| = 2,5, é observada uma mudanga abrupta no comportamento das magnetizacdes
locais. Para T'/|J| < Tn/|J|, verifica-se que m; e m3 ndo apresentam os mesmos valores
absolutos, com exceg¢do de seus valores préximos a 7'/| 7| ~ 0. Ademais, m, agora apresenta
o mesmo valor absoluto de m; quando 7'/|7| < Tx/|J|. Particularmente, m; = my — le
ms — —1 a medida que a temperatura € diminuida. Adicionalmente, as magnetizacdes locais
my = me = mg sdo as mesmas para 7/|J| > 2,5, mas ndo sdo zero. Com base nestas
informacdes, € observada a transicao de uma fase parcialmente antiferromagnética para a fase

paramagnética com magnetizacdo induzida.
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Figura 28 — Magnetizaces locais (m) em funcéo da temperatura (7'/|7]) com campo magnético uniforme. As
linhas vermelhas, pretas e azuis representam as magnetizagdes m1, mo € mg respectivamente. Valor de referéncia:
|7 = 1.
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Fonte: elaborado pelo autor (2024).

No gréficos (a) e (b) da Figura 29 mostramos como a magnetizacdo de cada sitio do
cluster em funcao da temperatura se comporta quando apenas os campos magnéticos aleatorios
ho/|J| = 0,5 sdo considerados. No gréfico (a) os campos magnéticos aleatérios seguem a distri-
buicdo bimodal, com T /| J| = 2,5. No gréfico (b) os campos magnéticos aleatérios seguem
a distribui¢do trimodal, com Ty /|7 | = 2,5. Tenha em mente que os graficos mostram que os
campos magnéticos aleatdrios alteram a temperatura de transicao entre a fase antiferromagnética
e paramagnética, mas sem magnetizacao induzida.

Figura 29 — Magnetizagdes locais () em fungio da temperatura (7'/|J|) com campos magnéticos aleatdrios.
Griéfico: distribuicdo bimodal (a esquerda) e distribuicdo trimodal (a direita). As linhas vermelhas, pretas e azuis
representam as magnetizagdes mq, mo € mg respectivamente. Valor de referéncia: | 7| = 1.

Bimodal; h/|J| =0e ho/|T| = 0,5 Trimodal; h/|J|=0e ho/|T| = 0,5

O>4 074 T T T
0,2 i 0,2 "
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—0,2 : -0,2 :
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0 5 10 0 5 10
/17| /|7

Fonte: elaborado pelo autor (2024).

A Figura 30 mostra como a magnetizacao de cada sitios do cluster em fung¢io da tem-
peratura se comporta quando ambos, o campo magnético uniforme h/|J| = 3 e os campos
magnéticos aleatorios hy/J = 0,5, sdo considerados. No gréfico (a) os campos magnéticos alea-

térios seguem a distribui¢do bimodal, com T /|7 | = 2,3. No gréfico (b) os campos magnéticos
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aleatérios seguem a distribuicéo trimodal, com Ty /|J| = 2,3. A diferenga é que a transi¢do é
da fase antiferromagnética para fase paramagnética, mas com magnetizacao induzida.

Figura 30 — Magnetizagdes locais (m) em fungéo da temperatura (7'/|7]) quando ambos, o campo magnético
uniforme e os campos magnéticos aleatérios, sdo considerados. Grafico: distribuicdo bimodal (a) e distribui¢ao

trimodal (b). Valor de referéncia: | J| = 1.

Bimodal; h/|J| =3 e ho/|T| = 0,5 Trimodal; h/|J| =3 e ho/|T| = 0,5

1 “eee,, 1 “ree,,
L OT/IT1=23 i OR/T1=23
1 (a) -1 (b)
(5 ) 10 0 5 10
/7| /|71

Fonte: elaborado pelo autor (2024).

Na Figura 31 mostramos o comportamento da magnetizacdo (M) em funcdo do campo
magnético uniforme (h/|J|) via aproximagdo de campo médio com clusters. Os grificos corres-
pondem a trés cendrios distintos: (a) auséncia de campos magnéticos aleatdrios; (b) presenca
de campos magnéticos aleatdrios seguindo uma distribui¢cdo bimodal; e (¢) campos magnéticos
aleatdrios que obedecem a uma distribuigéo trimodal. Essa andlise é realizada para 7'/|J | = 0,1.

Figura 31 — Magnetiza¢do (M) em fungéo do campo magnético uniforme (h/|J|) via aproximagdo de campo
médico com clusters. Gréfico: (a) auséncia de campos magnéticos aleatérios, (b) campos magnéticos aleatdrios que
seguem a distribui¢do bimodal e (c) campos magnéticos aleatérios que seguem a distribuicao trimodal. Valores de

referéncia: ho/|J| =0,5,T/|J|=0,1e|T| = 1.

[a
1 [ b
[Oc
0,8
0,6
S
0.4 J
0,2
0
| | | | | |
0 2 4 6 8 10
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Fonte: elaborado pelo autor (2024).
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Para o gréfico (a) da Figura 31 o modelo para auséncia de campos magnéticos aleatdrios
via aproximac¢do de campo médio com cluster € qualitativamente similar ao que Soldatov et al.
(2019) alcangcaram via método de Monte Carlo para auséncia de diluicdo. Podemos observar em
M = 0,33 um platd intermedidrio a magnetizacao de saturac@o. A esse respeito, nos graficos (b)
e (c), observamos que a desordem local via campos magnéticos aleatdrios acrescenta platds na
magnetizacao, sao eles: trés platos intermedidrios a magnetizacio de saturacdo em M = 0,00,
M = 0,33 e M = 0,66 para distribuicdo bimodal de campos magnéticos aleatérios; quatro
platds intermedidrios a magnetizacdo de saturacdo em M = 0,11, M = 0,33, M = 0,55
e M = 0,77 para distribui¢cdo trimodal de campos magnéticos aleatérios. Esses platos na
magnetizagdo, vale pontuar, surgem ao custo do que consideramos como a fragmentacao dos

platds na magnetizacdo para auséncia de campos magnéticos aleatorios.

4.2.2 Susceptibilidade magnética

Na Figura 32 mostramos o comportamento da susceptibilidade magnética (') em funcdo
do campo magnético uniforme (h/|J|) via aproximagdo de campo médio com clusters nos
cendrios: (a) auséncia de campos magnéticos aleatdrios, (b) campos magnéticos aleatdrios que
seguem a distribuicao bimodal e (¢) campos magnéticos aleatérios que seguem a distribuicao

trimodal. Essa andlise € realizada para 7'/| 7| = 0, 1.

Figura 32 — Susceptibilidade magnética (X') em fungéo do campo magnético uniforme (h/|J|) via aproximagio
de campo médico com clusters. Grafico: (a) auséncia de campos magnéticos aleatdrios, (b) campos magnéticos
aleatdrios que seguem a distribui¢do bimodal e (c) campos magnéticos aleatérios que seguem a distribuicdo trimodal.
Valores de referéncia: ho/|J| = 0,0, ho/|T| =0,5,T/|T| =0,1e|J| = 1.
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Fonte: elaborado pelo autor (2024).

Percebe-se, a principio, que no grafico (a) da Figura 32 existe um pico na susceptibilidade

magnética na regido em que existe o platd na magnetizacdo em 1/3 da magnetizacdo de saturacio.
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Uma consequéncia da desordem via campos magnéticos aleatdrios em (b) e (c) € que surgem
mais platds intermedidrios a magnetizacao de saturacdo, o que faz a susceptibilidade magnética

apresente mais picos, mas com menor intensidade.

4.2.3 Entropia magnética

Na Figura 33 mostramos o comportamento da entropia magnética (S) em fun¢do do
campo magnético uniforme (h/|J|) via aproximagio de campo médio com clusters nos cendrios:
(a) auséncia de campos magnéticos aleatdrios, (b) campos magnéticos aleatérios que seguem a
distribuicdo bimodal e (c) campos magnéticos aleatdrios que seguem a distribuicao trimodal.

Essa anélise é realizada para T'/|7| = 0,1.

Figura 33 — Entropia magnética (S) em fungéo do campo magnético uniforme (h/|7|) via aproximagio de campo
médio com clusters. Gréfico: (a) auséncia de campos magnéticos aleatdrios, (b) campos magnéticos aleatérios que
seguem a distribui¢do bimodal e (c) campos magnéticos aleatérios que seguem a distribuicdo trimodal. Valores de
referéncia: ho/|J| = 0,0, ho/|T| = 0,5, T/|T| =0,1e |TJ| = 1.
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Fonte: elaborado pelo autor (2024).

No grifico (a) destaca-se uma entropia magnética residual para h /|7 | = 0, e um ganho na
entropia magnética para h/|.J| = 6, ambos os valores correspondem ao intervalo de existéncia de
um platd na magnetizacdo. No mesmo sentido, nos gréaficos (b) e (c) observamos que a desordem
via campos magnéticos aleatdrios causa a diminui¢do da entropia magnética maxima, mas em
contrapartida adiciona novos picos de entropia. Vemos, também, uma redugdo da frustracao
geométrica, sendo causada pela aproximacao de campo médio com clusters. Isso significa que a
aproximac¢do de campo médio com clusters estaria atenuando a degenerescéncia associada aos
platds na magnetizagdo. Assim, ndo hd uma entropia magnética diferente de zero nos valores
h/|J| em que existem os platds como, por exemplo, observado anteriormente para a rede com

namero finito de sitios.
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5 CONSIDERACOES FINAIS

Neste trabalho, investigamos a influéncia da desordem induzida por campos magnéticos
aleatdrios na fragmentacdo de platds na magnetizacdo em antiferromagnetos em clusters de
geometria triangular, utilizando o modelo de Ising. O objetivo principal foi avaliar se, além
da diluicao com fons nao magnéticos, a desordem via campos magnéticos aleatorios poderia
também causar a fragmentacgdo de platds de magnetizagdo. Para isso, combinamos efeitos de
frustragdo geométrica inerentes a rede de geometria triangular com desordem local, introduzida

pelos campos magnéticos aleatdrios.

Utilizamos duas metodologias complementares para atingir nossos objetivos: 0 método
da enumeracao exata aplicado a redes finitas com 3, 6, 9 e 15 sitios, e a aproximacdo de campo
médio com clusters para redes infinitas. Analisamos as propriedades magnéticas fundamentais,
tais como magnetizacdo (M), susceptibilidade magnética (X’) e entropia magnética (S), sob
a influéncia de campos magnéticos aleatérios com distribuicdes bimodal e trimodal, além do

campo magnético uniforme.

Os resultados obtidos a partir da enumeracao exata mostraram que, mesmo em clusters, a
presenca de campos magnéticos aleatdrios leva ao surgimento de novos platds na magnetizacao.
Observamos que o nimero e a posi¢ao desses platds dependem tanto da distribuicdao de pro-
babilidades dos campos aleatdrios quanto da intensidade hg /|7 |. Em particular, a distribui¢do
trimodal, por possuir um maior nimero de configuracdes possiveis, resultou em um nimero
maior de platds em comparacdo com a distribui¢do bimodal. Além disso, verificamos que o
aumento da intensidade dos campos magnéticos aleatdrios desloca os platds para valores mais
altos de campo magnético uniforme, indicando que a desordem pode ser utilizada como um

mecanismo de controle sobre a estrutura de platds na magnetizacao.

A andlise da susceptibilidade magnética corroborou esses achados, mostrando variacoes
abruptas nos pontos de transi¢cao entre os platds, cujo nimero aumentou com a introducao de
campos magnéticos aleatérios. Esse comportamento € consistente com a existéncia de multiplos
platds na magnetizagdo e evidencia a sensibilidade do sistema a pequenas variagdes nos campos

aplicados.

A aproximacao de campo médio com clusters permitiu estender a andlise para o limite
termodinamico. Os resultados confirmaram as tendéncias observadas nas redes finitas, eviden-
ciando que a desordem induzida por campos magnéticos aleatorios fragmenta os platds de
magnetizacdo também em sistemas infinitos. Notavelmente, identificamos a presenga de novos
platds intermedidrios, bem como o deslocamento dos pontos de saturacdo da magnetizacao,
reforcando a robustez dos efeitos da desordem via campos magnéticos aleatorios na fragmentacao

de platds de magnetizacgao.

As implicacOes desse estudo sao duplas: do ponto de vista fundamental, contribui para o
entendimento dos efeitos da desordem em sistemas magnéticos frustrados; do ponto de vista

experimental, pode direcionar a investigacdo de materiais magnetocaldricos em contexto de
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diluicdo, uma vez que o controle sobre a estrutura de platds pode ser de relevancia para a

otimizacdo do desempenho desses materiais em dispositivos de refrigeracao magnética.

Concluimos, portanto, que a desordem introduzida por campos magnéticos aleatdrios
é capaz de fragmentar platds de magnetizacdo em antiferromagnetos com geometria de rede
triangular, de maneira andloga ao efeito da diluicdo com fons ndo magnéticos. Esse resultado
estabelece uma conexao significativa entre os fendmenos de frustragao magnética e desordem,
ampliando a compreensdo dos mecanismos que governam a formacado de platds magnéticos.
Esperamos que esses resultados incentivem novas pesquisas na drea e contribuam para o avango
do conhecimento em fisica da matéria condensada e em aplicacdes tecnoldgicas na refrigeracao
magnética.

Como perspectivas para trabalhos futuros, sugerimos a investigacdo de outras formas
de desordem, como distribui¢des continuas de campos magnéticos aleatdrios, e a andlise de

sistemas em trés dimensdes ou com outras geometrias de rede.
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APENDICE A - FLUXOGRAMAS

A.1 Fluxogramas: enumeracao exata

Figura 34 — Fluxograma para o Programa 1 que faz o cdlculo da energia livre e magnetizacdo por sitio e por
desordem.

PROGRAMA 1
INiclo

N=3
dim =2""N

Y

S(dim, 2°*N), 8§(2"*N), R(dim, 2"*N), E(dim),Z(dim),M(dim)

Y

T =0.000001D0
H_0=0.5D0
Y
Subrotina: > Subrotina:
Spin(S,N,dim) Energia(S,R,N,dim,H,SS,E)
Y Y
Subrotina: Subrotina:
Rede(N,dim,SS) FungaoParticao(N,dim,T,Z,E)
\4 \4
Subrotina: Subrotina:
CA(R,S,N,dim,H_0) EnergiaLivre(N,dim,Z,G)
Verdadeiro
XN '
Subrotina:
H Magnetizagéo(S,N,dim,Z,M)

H=H+0.1D0

WRITE(1,*) H,SUM(M)/(N*dim),SUM(G)/(N“dim)

Fonte: elaborado pelo autor (2024).



Figura 35 — Fluxograma da subrotina que armazena as possiveis configuragcdes

SUBROTINA
COFIGURACOES SPINS

Spin(S,N, dim)

Verdadeiro

j=0 i=i+1

A
j=j+1 j<=N Falso
A

Verdadei

eraqaere SUBROTINA

BTEST

Subrotina:

de spins na rede.

S(ij) = -1 |(—Sim @
> FIM |€
" J

Fonte: elaborado pelo autor (2024).



Figura 36 — Fluxograma da subrotina que contabiliza todas as interacdes entre spins na rede

SUBROTINA
REDE

[ Rede(N,SS) ]

Verdadeiro

=0 £

Falso

i=i+ Verdadeiro

Subrotina:
Triangular(N,i,j k1)

Y

Subrotina:
Exchange(N,i,j,k,1,.SS)

Fonte: elaborado pelo autor (2024).
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Figura 37 — Fluxograma da subrotina que armazena os spins vizinhos para rede triangular.

SUBROTINA
TRIANGULAR

Triangular(N,i,j,k,I)

v
<

— xl—-
non

O oo

; Subrotina:
<>Verdadero—) N3(N.1j K1)
Falso
Verdadeiro—> Subrotina:
N6(N.,i,j.k,I) >
Falso
Verdadeiro— Subrotina:
NO(N,i,j,k,I) >
Falso
Verdadeiro—y Subrotina:
N15(N,i,j.k,I) >

Falso

Fonte: elaborado pelo autor (2024).



Figura 38 — Fluxograma da subrotina que armazena os spins vizinhos para rede triangular com trés sitios.

SUBROTINA
N=3

[ N3(N.i,j,k,I) ]

\ 4
j=i+1

Verdadeiro

Falso

i=1

FIM

Fonte: elaborado pelo autor (2024).
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Figura 39 — Fluxograma da subrotina que armazena os spins vizinhos para rede triangular com seis sitios.

SUBROTINA
N=6

[ NG6(N.,ij,k,I) ]

j=i+1

x
1
N =

Verdadeiro—|

*

Falso

Verdadeiro—»{ k=4 |——

*

Falso

\Verdadeiro—>»| k=6 |—————>»

Falso

FIM «

Cs

Fonte: elaborado pelo autor (2024).



Figura 40 — Fluxograma da subrotina que armazena os spins vizinhos para rede triangular com nove sitios.

SUBROTINA
N=9

[ NO(N,i,j,k,I) ]

. i=2
Verdadeiro—>| k=8
Falso
Verdadeiro—»| j=3 >
k=9
Falso
. j=4 N
Verdadeiro—»] k=9 >
Falso
Verdadeiro—>| j=6 >
k=9 ~
Y
Falso FIM
A
Verdadeiro—>»| j=4 >
k=6 4
Falso
Verdadeiro—»| 1=7 >
k=9 g
Falso
VVerdadeiro—» =8 >
k=9 ~
Falso
Verdadeiro—> j=2
k=9

Fonte: elaborado pelo autor (2024).



Figura 41 — Fluxograma da subrotina que armazena os spins vizinhos para rede triangular com quinze sitios.

SUBROTINA
N=15
N15(N,i,j,k,I)
Verdadeiro—| =9
k=2
Verdadeiro Falso
j=10
Falso Verdadeiro—» k=3 |—>
1=9
Verdadeiro Falso
i=5
Falso Verdadeiro—>»{ k=4 >
1=10
Verdadeir Falso
Falso Verdadeiro—» 7 14 >
k=5
Verdadeir Falso
j=13
Falso Verdadeiro—» k=14 ——>
1=6
Verdadeir Falso
j=13
Falso Verdadeiro—» k=12 >
1=7
<« '1(=_65 l€«—Verdadeiro Falso
Falso Verdadeiro—>| :(::11?' —>
<« kj:180 [ €«—Verdadeiro Falso
=7
Falso Verdadeiro—» k=6 >
1=10
» FIM [«

Fonte: elaborado pelo autor (2024).
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Figura 42 — Fluxograma subrotina para armazenar as possiveis configuracdes de campos magnéticos aleatdrios.

SUBROTINA
CONFIGURACOES CAMPOS MAGNETICOS ALEATORIOS

[ CA(R,S,N,dim H_0) ]

Verdadeiro Falsor
Y Y
Subrotina: Subrotina:
Bimodal(R,S,N,dim,H_0) Trimodal(R,S,N,dim,H_0)
» FIM |«

Fonte: elaborado pelo autor (2024).
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Figura 43 — Fluxograma subrotina para armazenar as possiveis configuracdes de campos magnéticos aleatorios
para distribuicdo bimodal.

SUBROTINA
DISTRIBUICAO BIMODAL

[BimodaI(R,S,N,dim,H_O)]

Verdadeiro

j=0 i=i+l

Falso
Verdioe
erdadeiro SUBROTINA
BTEST
Subrotina:
BTEST(, j) BTEST(j, i)

R(i,j)=-H_0 |<—Sim Néo—>| R(ij)=H_0

FIM

» &
Id <

Fonte: elaborado pelo autor (2024).



Figura 44 — Fluxograma subrotina para calcular a energia por sitio e por desordem.

SUBROTINA
ENERGIA

[Energia(S,R,N,dim,H,SS,E)]

Verdadeiro

Energia(i, :) = SpinSpin(:) i=i+1

=i+

Verdadeiro

Energia(i, j) = Energia(i,j) - H*SUM(S(:, j)) - SUM(R(:, 1)*S(, }))

Fonte: elaborado pelo autor (2024).
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Figura 45 — Fluxograma subrotina para para calcular a energia livre por sitio e por desordem.

SUBROTINA
DISTRIBUICAO BIMODAL

[Bimodal(R,S,N,dim,H_O)]

Verdadeiro

i=0 =i+

Falso

Verdadeiro

SUBROTINA
BTEST
Subrotina:
BTEST(i, j) BTEST(j, i)

R(i,j)=-H_0 |<—Sim Néo—>| R@i,j)=H_0

» FIM

e

Fonte: elaborado pelo autor (2024).



Figura 46 — Fluxograma subrotina para calcular a fun¢ao de particdo por desordem.

SUBROTINA
FUNCAO DE PARTICAO

[ FuncaoParticao(N,dim,T,Z,E) ]

Verdadeiro

minE = MINVAL(E(,:))

v

i=i+1

Z(i) = SUM(exp(-(E(i, :) - minE)/T)

Fonte: elaborado pelo autor (2024).
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Figura 47 — Fluxograma subrotina para calcular a magnetizacdo por sitio e por desordem de campos magnéticos
aleatorios.

SUBROTINA
MAGNETIZAGAO

[Magnetizagéo(s,N,dim,Z,M)]

Verdadeiro

|

invZ = 1.0D0/Z(i)
I 1

minE = MINVAL(EC(i,:))

!

M(i) = invZ*DOT_PRODUCT (exp(-(E(i, :) - minE)/T), SUM(S, DIM = 1))

Fonte: elaborado pelo autor (2024).
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Figura 48 — Fluxograma para o Programa 2 que faz o cdlculo da entropia magnética por sitio e por desordem de
campos magnéticos aleatdrios.

PROGRAMA 2

INiclo

S(dim, 2°*N), 8S(2"*N), R(dim, 2**N), E(dim),ds(dim)

Y

T = 0.000001D0
H_0 = 0.5D0

Y

Subrotina:
Spin(S,N,dim)

\ 4

Subrotina:
Rede(N,dim,SS)

\4

Subrotina:
CA(R,S,N,dim H_0)

. Subrotina:
@(_Fa's Verdadeiro——> Energia(S,R,N,dim H,SS, E)

H=H+0.1D0
A

\ 4

" *qi Subrotina:
WRITE(2,*) H,SUM(dS)/(N*dim) SMDFC(N,dim,T,E,dS)

Fonte: elaborado pelo autor (2024).
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Figura 49 — Fluxograma subrotina para calcular a entropia magnética por sitio e por desordem de campos magnéticos
aleatdrios via método das diferencas finitas centradas.

SUBROTINA
METODO DAS DIFERENGAS FINITAS CENTRADAS

SMDFC(N,dim,T,E,dS)]

Y

precision = 1.0e-4

T_h =T + precision
T

=T + precision

i=it+1
. A
Verdadeiro
minE = MINVAL(EC(i,:)) dS(i) = -(G_h(i) - G_I(i))/(2.0D0*precision)
Y
Z_h(i) = SUM(exp(-(E(i, :) - minE))/T_h) G_I(i) = -T_h*LOG(Z_I(i))
Z_I(i) = SUM(exp(-(E(i, :) - minE))/T_I) G_h(i) = -T_h*LOG(Z_h(i))

| )

Fonte: elaborado pelo autor (2024).
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Figura 50 — Fluxograma para o Programa 3 que faz o célculo da susceptibilidade magnética por sitio e por desordem
de campos magnéticos.

PROGRAMA 3

INiclo

T =0.000001D0
H_0=0.5D0

FIM Falso Verdadeiro

Y

Subrotina:

H=H+0.1D0 XMDFC(N,dim,H,T, H_0,X)

A

WRITE(3,*) H,SUM(X)/(N*dim) /4

Fonte: elaborado pelo autor (2024).
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Figura 51 — Fluxograma subrotina para calcular a susceptibilidade magnética por sitio e por desordem via método
das diferencas finitas centradas.

SUBROTINA
METODO DAS DIFERENGAS FINITAS CENTRADAS

[XMDFC(N,dim,H,T, H_0,X) ] .
Subrotina:
d Energia(S,R,N,dim,H_h,SS,E)
y
precision = 1.0e-4
Y
\ 4
Hh=H+ . Subrotina:
_N =M+ precision Func&oParticao(N,dim,T,Z,E)
H_I =H + precision
A
Y
Subrotina:
] - Subrotina:
Spin(S,N,dim) Magnetizagio(S,N,dim,Z,M)
r v
Subrotina: M_d(:) = M(:)
Rede(N,dim,SS)
Y
\ 4 Subrotina:
Energia(S,R,N,dim,H_I,SS E)
Subrotina:
CA(R,S,N,dim,H_0)
\ 4
Subrotina:

FuncéoParticao(N,dim,T,Z,E)

\ 4

Subrotina:
Magnetizagao(S,N,dim,Z,M)

M_I(:) = M(:)

Y
X(:) = (M_d(:) - M_I(:))/(2D0*precision)

\ 4
FIM

Fonte: elaborado pelo autor (2024).
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A.2 Fluxogramas: aproximaciao de campo médio com clusters

Figura 52 — Fluxograma do programa para o cdlculo da magnetizacdo por sitio e por desordem de campos
magnéticos aleatdrios via aproximacdo de campo médio.

MAGNETIZAGAO

INiclo

dim=2

S(dim, 2°*N), $S(2**N), R(dim, 2**N), E(dim), Z(dim), M(dim)

J =-1.00D0
T =0.000001D0
H_0=0.5D0
Y
Subrotina: - Subrotina: - Subrotina:
Spin(S,N,dim) - Rede(N,dim,SS) ~ CA(R,S,N,dim,H_0)
H=0.0d0 [«

@(—Falso H=H+0.1d0

Verdadeiro

Subrotina:
getSelfConsistency(S,R,N,dim,H,J,T,M)

WRITE(1,*) H, SUM(M)/N

Fonte: elaborado pelo autor (2024).



Figura 53 — Fluxograma da subrotina getSelfConsistency.

getSelfConsistency

INicio

v
M(1) = 0.00d0
M(2) = -1.00d0
M(3) = 1.00d0

Y

error = 1.00d0
prec = 1.0e-8
iter = 0.00d0

error >= prec .AND.

A

iter <= 1000

Subrotina:
getMagnetization(N, dim, S, R, m, H, J, T, m0)

error = MAXVAL(ABS(mO - M))

iter = iter + 1.00d0

M =0.1"m0 + 0.9*M

Fonte: elaborado pelo autor (2024).
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Figura 54 — Fluxograma da subrotina getEnergy.

getEnergy

INiclo

» ii <= dim**N Falso—)@
Verdadeiro
ii=ii+1 i=1
A l
Falso i<=2**N < i=i+1
A

l

ECii, i) = - J*(S(1,)*S(2,i) + S(2,1)*S(3,i) + S(3,i)*S(1,i)) - H*SUM(S(:,i)) - SUM(R(,ii)*S(:.i))
- J*((2*(m(2)+m(3))*S(1, i) + (2*(m(1)+m(3))*S(2, i)) + (2*(m(1)+m(2))*S(3, i)))

Fonte: elaborado pelo autor (2024).
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Figura 55 — Fluxograma da subrotina getPartitionFunction.

getPartitionFunction

INicl0

Y

ii <= dim**N Falso@

Verdadeiro

Z(ii) = SUM(EXP(-E(ii,:)/T))

Fonte: elaborado pelo autor (2024).
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Figura 56 — Fluxograma da subrotina getMagnetization.

getMagnetization

INiclo

Y

Subrotina:
getEnergy(N, dim, S, R, M, H, J, E)

\4

Subrotina:
getPartitionFunction(N,dim,E, T, Z)

mO(1) = SUM(X(:, 1))/(dim**N)

> ii <= dim*™*N Falso———» mO0(2) = SUM(X(:, 2))/(dim**N)
mO0(3) = SUM(X(:, 3))/(dim**N)

Verdadeiro A 4

FIM

ii=ii+1 k=1
A
Falso k<=N k=k+1
A

X(ii, k) = X(ii, k) + (1d0/Z(ii))*SUM(S(k,:)*EXP(~(E{ii,))/T))

Fonte: elaborado pelo autor (2024).
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Figura 57 — Fluxograma do programa para o cdlculo da susceptibilidade magnética por sitio e por desordem de
campos magnéticos aleatérios via aproximacdo de campo médio.
SUSCEPTIBILIDADE MAGNETICA

INiCIO

Md(N), MI(N), X(N), Hd, HI, H, dh

Y

dh = 1.0e-4
H=0

@(—Falso H =H +0.1d0

Verdadeiro
WRITE(1,*) h, SUM(X)/N
Hd =H +dh
A
Y
Programa: W = 3 - M- *
Magnetizagao(N, Hd, dim, MI) X(:) = (Md(:) - MI(:))/(2d0"dh)

A

HI =H-dh
\ 4
Programa:

Magnetizagao(N, HI, dim, MI)

Fonte: elaborado pelo autor (2024).
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Figura 58 — Fluxograma do programa para o cdlculo da entropia magnética por sitio e por desordem de campos

ENTROPIA MAGNETICA

INiclo

N=3
dim =2

magnéticos aleatdrios via aproximagdo de campo médio.

Y

Zh(dim**N), ZI(dim**N), Fh(dim**N), FI(dim**N), H, S(N), E(dim**N, 2*N), TI, Th, dT

A 4

=-1.00d0
dt = 1.0e-4
H_0 =0.5d0
T=0,1d0
\ 4
Subrotina: N Subrotina: - Subrotina:
Spin(S,N,dim) d Rede(N,dim,SS) > CA(R,S,N,dim,H_0)

H=H+0.1d0

Verdadeiro

Subrotina:
getSelfConsistency_two(S,R,N,dim,H,J,T,E)

WRITE(1,*) H, SUM(Entropy)/N Th=T+dT
TI=T-dT

Subrotina:
getPartitionFunction(N,dim,E, Th, Zh)

(ii) - FI(ii)) / (2.0*dt) |

| Entropy(ii) = - (Fh
A
| Fh(ii) = - Th*LOG(Zh(ii) | | Fh(ii) = - Th*LOG(Zh(ii)) |
A i

Subrotina:
getPartitionFunction(N,dim,E, Th, Zh)

Fonte: elaborado pelo autor (2024).
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Figura 59 — Fluxograma do programa para o cdlculo da entropia magnética por sitio e por desordem de campos
magnéticos aleatdrios via aproximagdo de campo médio.

getSelfConsistency_two

INiclo

A\ 4
M(1) = 0.00d0
M(2) = -1.00d0
M(3) = 1.00d0

A4
error = 1.00d0
prec = 1.0e-8
iter = 0.00d0

error >= prec .AND.

iter <= 1000

iter = iter + 1.00d0

Subrotina:
getEnergy(N, dim, S, R, m, H, J, T, m0, E)

error = MAXVAL(ABS(mO - M))

A

M=0.17"m0 + 0.9*M

Fonte: elaborado pelo autor (2024).
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