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A transi¢ao de fase do modelo de Ising com ligacdes mistas (Mixed-bond) numa rede ctbica ¢ estudada
tanto numericamente com analiticamente. Analiticamente estudos do modelo de Ising mixed-bond através
de técnica de grupo de renormalizagdo predizem a existéncia de reentrancias magnéticas em certos valores
do parametro de competi¢do a (o positivo). Este fendmeno ¢ tipicamente encontrado em sistemas (a
exemplo do composto Eu,Sri.,) que apresentam fase vidro-de-spin (spin-glass). Neste trabalho, usamos o
algoritmo cluster de Wolff para simular a dindmica do sistema e obter as quantidades termodinamicas
magnetizagdo e susceptibilidade magnética. A temperatura critica do sistema foi estimada do maximo de
susceptibilidade e com estes valores construimos o diagrama de fase 7. versus p para diferentes valores de
a (0 >0). Nossos resultados foram comparados como aqueles obtidos pelo método de teoria de campo
efetivo que emprega uma distribuicdo de probabilidade similar dentro de uma estrutura de cluster com
dois spins.
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The phase transition of a random mixed-bond Ising ferromagnet on a cubic lattice model is studied both
numerically and analytically. Analytical studies on Mixed-bond Ising model by using renormalization
group technique predict the existence of reentrant magnetism in a certain range of values of the
competition parameter a. This phenomenon typically is found in systems presenting spin glass phase, for
instance Eu,Sr;,. We seek the existence of the reentrance by means of Monte Carlo simulations. In this
work, we use the Cluster algorithms de Wolff to simulate the dynamics of the system. We obtained the
thermodynamic quantities such as magnetization and susceptibility. Critical temperatures were estimated
of the maximum of the susceptibility and with these values we made the phase diagram 7. versus p for
different o values. Our results were compared with those obtained using a new technique in effective field
theory which employs similar probability distribution within the framework of two-site clusters.
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1. INTRODUCAO

O estudo dos efeitos das desordens em sistemas magnéticos tem sido objeto de intensas
investigacdes durante as ultimas cinco décadas. Com o advento dos recentes computadores,
novos softwares e técnicas analitico-numéricas, o estudo destes sistemas pode contar com uma
ferramenta poderosa conhecida por simulacdo computacional. Em particular, uma das técnicas
utilizadas é o método Monte Carlo o qual tem possibilitado, em muitos casos, melhores
resultados em relacdo a outros métodos de aproximagdes analiticas.

A grande motivacdo de estudar sistemas desordenados reside no fato de ter se tornado
possivel controlar, de maneira adequada, as propriedades fisicas dos materiais através de varias
técnicas de dopagem de defeitos. Sem duvida, o dominio de tal tecnologia certamente fornecera
uma grande versatilidade quanto ao emprego desses materiais nas aplicagdes tecnoldgicas, a
exemplo do crescente emprego de novos materiais desordenados como os vidros metalicos, os
semicondutores amorfos e mais recentemente, as cerdmicas supercondutoras a altas
temperaturas.

Neste trabalho estudamos o modelo de Ising com ligagdes mistas através do método de
simulagdo Monte Carlo, empregando o algoritmo cluster de Wolff '. Este algoritmo apresenta
atualizagdes coletivas, sendo um aprimoramento do algoritmo cluster de Swendsen and Wang?.
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O cluster de Wolff foi o primeiro algoritmo a eliminar completamente o problema do
decaimento critico lento (critical slowing down). Esta era a principal dificuldade para realizar
simulagdes de sistemas desordenados proximos do ponto critico. Problema este que
impossibilitava, por exemplo, simulagdes computacionais do modelo Mixed-Bond.

O modelo de Ising utilizado neste trabalho ¢ definido pela seguinte Hamiltoniana:

HzﬁZJichicIj (1
i,j

3

1
com A= K .7 ¢©a constante de interagdo obedece a seguinte distribuigcdo de probabilidade:
B

P(J,)=pd(J; =J)+(1-p)d(J;, —aJ), )

onde p representa a concentracdo de ligagdes magnéticas e o € um do parametro de competicao.
Nosso objetivo central no problema Mixed-Bond consiste na determinagdo dos diagramas de
fase no plano 7. versu p onde ocorre a presenca do fendmeno de reentrancia magnética. Este
tipo de comportamento € caracteristico de sistemas que apresentam a fase vidro de spin. Como
¢ o caso do Eu,Srup, que foi estudado inicialmente por Malleta e colaboradores.’
Simultaneamente, realizamos uma analise da magnetizacao e susceptibilidade magnética.

2. METODO

A técnica da simulagdo utilizada neste trabalho, baseia-se no algoritmo Cluster de Wolff com
condi¢des de contorno periddicas. As quantidades termodindmicas de interesse sdo a
magnetizagdo ¢ a susceptibilidade magnética, obtidas através das equagoes:

: 3)

2 2 )
X =B(<M>>-<M>).

O diagrama de fase ¢ obtido numericamente considerando o ponto maximo de uma
quantidade divergente. Aqui escolhemos a susceptibilidade, uma vez que nesse sistema o
expoente critico do calor especifico é negativo™ e assim o erro que se obteria utilizando o calor
especifico seria maior que utilizando a susceptibilidade magnética. Por outro lado, a
susceptibilidade ¢ calculada para todos os valores de temperatura no intervalo onde a
magnetizagdo ¢ igual a 1 até o ponto em que a magnetizagdo cai abaixo de 0.1. Para determinar
os maximos de susceptibilidade utilizamos um algoritmo que comparava todos os valores
obtidos durante a simulagdo. Esta consistiu de 5000 passos de Monte Carlo (MCS) para cada
temperatura. Os 2500 primeiros passos nao sdo utilizados para o calculo das quantidades
termodinamicas e sim para que o sistema atinja o equilibrio. O numero de passos de Monte
Carlo ¢ justificado pelo incremento da energia de autocorrelagdo no tempo *.

3. RESULTADOS

O resultado obtido com a simulag¢ao para temperatura critica no sistema puro foi de 7c- 4.52
Este valor esta proximo do exato que é de Tc-4.51 °. Isso demonstra que os resultados da
simulagdo t&ém uma melhor precisdo quando comparados com as técnicas de campo médio Tc-
5.84 e técnicas de campo efetivo Tc- 5.06 Tracando as curvas de magnetizagdo (Figura 1)
através de campo efetivo (EFF) e simulagio computacional para p=0 e para a=0.5 ,
observamos que as curvas mantém o mesmo comportamento, apesar de se afastarem nas
proximidades do ponto critico. Note, também, que por se tratar de simulagdo de sistema finito,
o grafico da magnetizagdo ndo atinge o valor zero. Sendo assim, para se encontrar o ponto de
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temperatura critica buscamos o ponto de inflexdo da curva; ou seja, o maximo de
susceptibilidade.

Podemos observar que aumentando o tamanho do sistema, ou seja, o valor de L, a curva de
susceptibilidade fica mais centrada (Figura 2), isto proporciona uma maior precisdo ao se
estimar a temperatura critica. Nas Figuras 3, 4 ¢ 5 destacamos as curvas de suscetibilidade
versus temperatura para diferentes valores de concentracdo p e para o= 0.5 quando L= 10, 15 e
20.
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Figura 1. Grafico da magnetizacdo versus temperatura para o modelo de Ising em uma rede cubica com
a=05ep=0.
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Figura 2. Curvas de susceptibilidade versus temperatura para o modelo de Ising em um rede cubica com
a=05ep=0.
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Figura 3. Curvas de susceptibilidade de susceptibilidade versus temperatura para o modelo de Ising em
um rede cubica com a. = 0.5 e L=10.
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Figura 4. Curvas de susceptibilidade de susceptibilidade versus temperatura para o modelo de Ising em
um rede cubica com oo = 0.5 e L=15.
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Figura 5. Curvas de susceptibilidade de susceptibilidade versus temperatura para o modelo de Ising em
um rede cubica com a. = 0.5 e L=20.

Por outro lado, tomando os pontos de temperatura critica (7¢) nas curvas de susceptibilidade,
tragamos o diagrama de fase para a=0.5 o qual ¢ destacado na Figura 6. Naquela, observamos
que o diagrama de fase obtido na simulagdo comporta-se da mesma forma que o obtido com
aproximacdo de campo efetivo para cluster de dois spin. Dentro do contexto da simulag@o, nos
verificamos que o diagrama de fase para diferentes valores de L se sobrepde, indicando que a
posicdo dos pontos de temperatura critica ndo sdo influenciados pelo tamanho da rede. A Figura
7, podemos observar que o grafico para a = 0.2 que simulagdo computacional ¢ a aproximagao
de campo efetivo coincidem no intervalo de p= 0 a p = 0.2. Para a = 0.1 (veja Figura 8) os
graficos possuem o mesmo comportamento, com valores cruzando-se nas vizinhangas de p =
0.0 e p = 0.4. Levando em consideragao a incerteza de 0.01, pode-se inferir que as curvas
“praticamente” coincidem no intervalo de p=0.0 a 0.4.

Gerando as curvas de magnetizacdo versus temperatura para esse valores de concentracio
notamos que os resultados da simulacdo se assemelham aqueles obtidos pela teoria de campo
com exceg¢do da regido onde M~0 , conforme mostra as Figuras 9 e 10.
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Figura 6. Diagrama de transicdo de fase T.(p) versus p para o modelo de Ising em um rede cubica com o
=05elL=10,15¢20
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Figura 7. Diagrama de transicdo de fase T.(p) versus p para o modelo de Ising em um rede cubica com o
=0.2elL=20.
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Figura 8. Diagrama de transi¢do de fase T.(p) versus p para o modelo de Ising em um rede cubica com a
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Figura 9- Gradfico da magnetizagdo versus temperatura para o modelo de Ising em uma rede cubica com

oa=0.2e L=20.
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Figura 10. Grdfico da magnetizagdo versus temperatura para o modelo de Ising em uma rede cubica
com a=0.1eL =20.

4. CONCLUSOES

Apresentamos, através de um estudo analitico-numérico, a influencia da diluigdo por
ligagdes mistas para o comportamento termodindmico do sistema (1) sob regime temperado
ditado pela distribui¢do de probabilidade (2), considerando valores de & >0 . Dentro deste
contexto, obtivemos resultados satisfatorios usando o algoritmo de Wolff ¢ mostramos que a
técnica utilizada para a simulagdo Monte Carlo ¢ apropriada para tratar o problema Mixed-
bond. Observamos, também, que a teoria de campo efetivo, para alguns valores particulares de
o, sdo similares aos obtidos pela técnica de Monte Carlo. O que demonstra ser a técnica de
teoria de campo efetivo capaz de discutir, sob alguns aspectos, em pé de igualdade com a
técnica de Monte Carlo.
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