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1. INTRODUGCAO

Transicdo de fase é um dos fendmenos mais comuns da termodinamica no
nosso dia a dia. Contudo, a complexidade do derretimento em duas dimensdes
nao esta plenamente compreendida. Existe uma demanda emergente na
compreensao da formagao de novas fases com propriedades especificas, como
por exemplo a determinagao de fases supercondutoras (NEUPERT, et. al., 2021),
propriedades elétricas (WANG, et. al., 2022) ou até mesmo o efeito de fases e
transicbes para sistemas que envolvam doencgas no corpo humano (WANG, et.
al., 2021). Ao passo que fases e transigdes sdo importantes, o efeito de histerese
historicamente também despertou o interesse cientifico (XU, et. al., 2023).

Neste trabalho estamos interessados no estudo do efeito da histerese no
sistema. Para isso comegaremos desenvolvendo o modelo utilizado e o potencial
efetivo, bem como todos os detalhes simulacionais de tempo de simulagao e
controles de temperatura e presséo.

2. METODOLOGIA

Utilizaremos a Dinamica Molecular, que consiste na resolugcéo das Equacoes
Classicas do Movimento para um sistema com uma quantidade grande de
particulas. Modelamos um col6ide de carogo amolecido (CA),uma aproximagao
efetiva para nanoparticulas metalicas com enxertos poliméricos, proposto
originalmente por DE OLIVEIRA et al. (2010), como a soma de um potencial com
de Lennard-Jones de curto alcance (carogo duro) e um termo Gaussiano repulsivo
centrado em r_0, com profundidade u_0 e largura ¢c_0 (coroa mole),
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Onde u, = S, co2 =10e ro/o = 0.7, resulta no potencial do tipo rampa, figura

1. N=5000 discos foram modelados no ensemble NPT (isobarico-isotérmico).
Todas as unidades e os valores usados sdo dados em termos de unidades
reduzidas (ALLEN; TILDESLEY, 2017). As simulacbes foram realizadas com o
pacote de simulacdo LAMMPS (THOMPSON et al., 2022). A temperatura e a
pressao foram mantidas fixas com o acoplamento do sistema em um reservatorio
externo através do termostato e barostato de Nosé-Hoover.
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Figura 1: Gréafico do potencial de duas escalas do sistema com uma rampa
repulsiva seguida de uma regido atrativa. Na parte interna da figura, uma
representagcdo do modelo efetivo de carogo amolecido.

Para analisarmos os efeitos da dindmica do sistema durante a histerese
estrutural, definimos trés is6baras uma referente a cada estrutura bidimensional.
As pressdes p=1.0, p=4.0 e p=9.0 sao referentes as fases Triangular, Stripes e
Kagome (CARDOSO et al.,2021). Uma representacdo visual das trés fases pode
ser visto na figura 2 (ILHA;BORDIN, 2022).
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Figura 2: Simetria das fases Triangular, Stripes e Kagome, respectivamente.
Figura retirada de ILHA;BORDIN (2022).

De forma inicial, as particulas foram dispostas dentro da caixa de
simulagdo de maneira aleatdoria. Cada isObara representa variacbes de
temperatura que vao desde T=0.10 até T=0.20, com uma variagdo dT=0.02. O
sistema vai da temperatura mais baixa até a mais alta durante o derretimento até
a maxima temperatura para o sistema retornar posteriormente para uma baixa
temperatura durante o congelamento.

Estamos especialmente interessados na dinédmica do sistema durante o
congelamento e o derretimento. O coeficiente de difusdo é definido pela relagado
de Einstein como sendo
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onde < Ar(t)2> € o deslocamento quadratico médio, dado pela relagéo:

(Ar®) = [ — ()]’ (2)

3. RESULTADOS E DISCUSSAO
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Para a fase triangular na figura 3 (a), observamos que a difuséo
permanece com uma inclinagdo até a regiao da transicdo em torno da
temperatura T=0.13 e T=0.132, onde apresenta uma descontinuidade indicando
uma mudancga grande na movimentagdo do sistema. Como analisamos o inverso
da temperatura, observamos o sistema indo de um fluido sem estruturacéo e com
uma difusdo grande para um solido estruturado. No comego do grafico, vemos
que o fluido tem uma inclinagdo na difusdo grande que diminui até a temperatura
de transicao e depois decai consideravelmente para temperaturas onde o sistema
estd em uma regiéo solida.

Na figura 3 (b) observamos que a difusdo do sistema para a fase Stripes
decai de maneira quase que constante apesar do sistema transitar de uma fase
sélida para uma fase fluida. Resultados recentes apontam para que a fase Stripes
nao apresenta nem mudancas estruturais bruscas durante o derretimento, o que
se repete agora durante o estudo da difusao.
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Figura 3: Difusdo do sistema derretendo pelo inverso da temperatura para a fase
(a) Triangular, (b) Stripes e (c) Kagome.

Por fim, na figura 3 (c) para a fase Kagome vemos um comportamento
diferente. A difusdo para a fase fluida é expressiva, uma vez que uma fase fluida
apresenta naturalmente uma difusdo elevada. Porém, quando nos aproximamos
da temperatura de derretimento, observamos uma mudanca brusca na difusao .
Essa alteragao acentuada indica que o sistema apresenta uma transicao de forma
abrupta de um sdlido estruturado para um fluido com grande difusao.

No congelamento da fase LDT, figura 4 (a), vemos que o comportamento geral é
semelhante, ja a fase Stripes, figura 4 (b), observa-se 0 mesmo comportamento
qgue no derretimento. O que se destaca é a fase Kagome na figura 4 (c). O
sistema congelando apresenta valores de difusdo intermediario para temperaturas
em torno da transicao, o que nao foi observado no derretimento. Nao € novidade
que a fase Kagome apresenta uma série de comportamentos peculiares, e como
vimos, para a difusao nao foi diferente. O sistema estar congelando ou derretendo
resulta em diferengas visiveis para a fase Kagome.

4. CONCLUSOES
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No recorte de resultados apresentados neste trabalho, conseguimos
observar os efeitos praticos que a histerese causa ao sistema. Para determinadas
simetrias conseguimos identificar que existe um comportamento diferente se
compararmos o sistema derretendo ou congelando. Resultados sobre efeitos de
histerese nao sao novidades, porém, focamos na compreensado da dindmica do
sistema e nado dos efeitos orientacionais. Os resultados recentes auxiliam na
compreensao do processo jogando uma luz sobre o estudo de transigbes desse
tipo, porém, torna-se necessario a analise de diversas outras ferramentas
quantitativas referentes a dindmica do sistema para varrermos profundamente o
processo.
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Figura 4: Difusdo do sistema congelando pelo inverso da temperatura para a
fase (a) Triangular, (b) Stripes e (c) Kagome.
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