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1. INTRODUCAO

Na matéria condensada, uma das subareas da fisica, € estudado o compor-
tamento de materiais constituidos por um grande numero de entidade (moléculas,
atomos, etc). Em especial o estudo de transi¢cdes de fase e de propriedades mag-
néticas sdo de grande interesse para os avancgos tecnoldgicos (CALLISTER,
2002). Um modelo tedrico muito utilizado para o entendimento das transi¢cdes de
fase magnéticas € o modelo de Ising, que apresenta uma transi¢do ferromagnéti-
ca/paramagnética (SALINAS, 2005).

Para resolver o modelo de Ising € utilizado da Mecéanica Estatistica, podendo
ele ser resolvido tanto por método analitico, usando teoria de campo médio ou por
simulacdo via método de Monte Carlo (MMC) (PATHRIA, BEALE, 2011). Com
isso, o0 presente trabalho tem por objetivo implementar a simulagao de Monte Car-
lo para o modelo de Ising 2D e comparar com a solugéo exata.

2. METODOLOGIA

O modelo de Ising 2D é descrito por um Hamiltoniano (H) que é dado pela
soma de interagdes aos pares de sitios (S) vizinhos em uma rede 2D, podendo os
sitios assumirem dois valores ( S==+1 ), onde J é a variavel de interagdo, sendo
ela fixa,

N
H=-J) S, . (1)
(i,))
Pela Mecéanica Estatistica temos a fungéo de particdo (Z) que define a soma
das probabilidades dos possiveis estados acessaveis do sistema em equilibrio
térmico. Bem como a média de alguma quantidade termodinamica ( (A) )
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Onde p=1/k,T ,oqual T é atemperatura, ks a constante de Boltzmann e E, é
a energia da i-ésima configuragdo. Para tratar de forma numérica é utilizado o
MMC.

A simulagdo de Monte Carlo consiste em sucessivas escolhas aleatérias do
sistema de interesse, sendo repedida inUmeras vezes para se chegar na configu-
racao de equilibrio. Com isso ¢é feita a analise de grandezas estatisticas como mé-
dia e desvio padrao ao longo do processo. No caso do modelo de Ising 2D a con-
figuragdo é dada por {S,}=(S,,S,,...,Sy); € E=H([S;})

Com isso a simulagédo ou dindmica de Metropolis segue a seguinte estrutura:

. Inicia-se com uma configuragao inicial aleatéria (S} ;
|l.Geragdo de uma nova configuragéo aleatéria (S;} ;
lll. Calcula-se dE=E,—E, ;

IV.Se dE<0 , a configuragao é substituida pela nova;
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V. Se dE>0 ecaso p=e "* for maior que uma variavel aleatéria r, distri-
buida uniformemente no intervalo (0,1) , a configuragao é substituida pela
nova;

VI.Caso r>p é gerado uma nova configuragao aleatoria.

Ao longo de cada passo do MMC é feito o calculo de grandezas termodinémicas,
sendo elas a magnetizagao pelo numero de sitios e a energia

Mypc= ZS , MMC:H([S}) . (3)

Apods a dindmica de Metropolls ¢é feita a anadlise e obtengao estatistica de quanti-
dades termodinamicas, entre elas a magnetizagdo meédia e a energia média

= y E = E ) 4
(m)=46= MCD,;CDmMMC E)=q1c= MCDI%D MMe @)

onde MC é o numero de repeticoes do MMC e MCD é o numero de repeticdes
descartadas, pois € necessario alguns passos para o sistema no estado inicial
entrar na regiao de equilibrio térmico.

Para o calculo da susceptibilidade magnética e do calor especifico usamos
as relagdes

x=PN((m*)=(m)*) , c=F(E")—(E)) . (5)

Assim, por meio de linguagem de programagdo FORTRAN, implementamos

o método de Monte Carlo para o modelo de Ising 2D e calculamos as quantidades
desejadas.

3. RESULTADOS E DISCUSSAO

Com a aplicagdo do método de Monte Carlo via cédigo FORTRAN foi possi-
vel chegar a alguns resultados.
Figura 1: a) Energia média por sitio em funcao de kgT/J; b) Calor especifico por sitio em

funcdo de ksT/J; ¢) Modulo da magnetizagdo média por sitio em fungéo de ksT/J; d)
Susceptibilidade magnética por sitio em fung¢ao de ksT/J. Usando MMC.

-0.8 - T T T T oF 0.45 I T T 7T
et 0.3 T -
-1+ a) ++++-F"++ - 0.35 | b) +++ +‘|=|-++_t|_ _
A h2F ++++++ Dﬂzg B + ++J‘F++JEF i

Ud -1.4 +_F|.++ - u 03 L ++ g

1.6 - o . 0od5 L ¢ ki
-1.8 - +F - e [ ]

-2 HH!:.;.H-I"’+++I 1 1 1 L L D'Qg u.++ L1 1 L1 1 1
05115 2 25 3 35 4 45 5 05115 2253354 455

kgT/| kgT/)

1l T 1 17 1 1 0.16 T T —
0.95 | " = 0.14 | e ]
A 9T e ©) ] 012 - d) A et
A 0.85 + . 1 + .
§ o) D | -
v 75 + . .06 - £ .
0.7 | M 004 4 .
0.65 "t 0.02 ot -

0.6 Loy oY PPNl T N R N N
05115 2 25 3 3.5 445 5 053115 2 25 3 35 4 45 5

kgT/) kaT/)



e

4

6 SEMANA
INTEGRADA

XXIX CONGRESSO DE
INICIACAQ CIENTIFICA

C-OClI

Para gerar a Figura 1 foi simulado o modelo de Ising 2D com L= 2, niUmero de si-
tios por dimensao, usando MC = 105 e MCD = 5x103. No grafico a) temos a ener-
gia média por sitio em funcao de kgT/J, é esperado o aumento da energia média
em fungdo do aumento da temperatura. O grafico b) apresenta o calor especifico
por sitio em fungdo de ksT/J, podemos analisar ainda um pico entre 2 e 3 para
keT/J, indicando uma transi¢cdo de fase. Ja no grafico c¢) temos o modulo da mag-
netizacdo média por sitio em funcdo de kgT/J, podemos notar que ela decresce
com o aumento da temperatura. No grafico d) a susceptibilidade magnética é
apresentada em funcao de ksT/J, onde ela cresce até uma certa temperatura criti-
ca e entdo decresce com o aumento da mesma, caracteristico de uma transicao
de fase.

Fazendo agora a solugdo exata do modelo de Ising 2D com L=2, temos
que as possiveis configuracdes dadas pela Figura 2, onde t=+1,4=-1

Figura 2: Possiveis configuracdes de
sitios.
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Sabendo as possiveis configuragdes, podemos montar a fungao de particao
com o auxilio da Tabela 1.

Tabela 1: Descrigao do numero de degenerescéncias, energia e magnetizacao total em fungéo da
configuracao adotada.

Configuracao Degenerescéncias Energia(E;) Magnetizacido total
A 2 -8J +4;-4
B 4 0 0
C 8 0 +2;-2
D 2 +8)J 0

Calculando entado a funcao de particao e os valores médios da energia, e magneti-
zagao, temos

Z=12+4cosh(88J), <E>:_3259”2h(8/5])’ <Ez>:256cos;(8ﬁj) ©)
_16+8e™ o 32432
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Fazendo uso das equagdes (5) podemos gerar o comportamento da solugao
exata do modelo, usando os dados acima, e compara com os resultados da simu-
lagdo MC. Com isso, obtemos a Figura 3.

Figura 3: a) Energia média por sitio em fungéo de ksT/J; b) Calor especifico por sitio em fungéo de

ks T/J; ¢) Modulo da magnetizagdo média por sitio em fungao de kgT/J; d) Susceptibilidade
magnética por sitio em fungéo de ksT/J. Usando MMC e solugéo analitica exata.
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Podemos notar que todas as grandezas termodinamicas calculadas por si-
mulacdo condizem com a solugao exata esperada, calculadas usando as equa-
coes (6) e (7).

4. CONCLUSOES

Podemos concluir que o MMC é uma ferramenta muito util para tratar o mo-
delo de Ising 2D, pois para N grande, € pouco pratico encontrar a solugado exata
analiticamente, ja que o total de possiveis configuragdes é de 2". Quando N tende
a valores muito altos o MMC acaba por nao resolver o problema em fung¢ao do
tempo computacional gasto ser muito grande. Com isso, os métodos aproximati-
vos, como teoria de campo médio, acabam por exercer um papel mais adequado
para descricao do modelo de Ising e de outros modelos.
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